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AbstratThe present work fouses on the distribution of neutral and eletrially harged par-tiles in plasma eth reators under proess onditions.A detailed knowledge of the partile transport within the mirostrutures is required.Up to now, only simulation models an shed light into these strutures. Thereforethe purpose of this work is the development of simulation models for an eient andexat alulation of partile transport within mirostrutures.The rst part of this work presents the physial properties, the reation of plasmaspeies und their transport at very low pressure within eth reators.Reations of partiles with surfaes that leads to ething of substrates or depositionof lms, is analysed thereafter and pratial appliation in eth reators as well astypial proesses are presented.For the virtual investigation of proesses in the reator, transport simulation meth-ods for substanes and energy as well as the urrent state of researh in plasmaand topography simulations are skethed. Advantages and drawbaks of dierentsimulation tehniques are analysed und speial requirements of integrated plasma-topography simulations identied. The main part of this work is a ompletely newapproah to model partile transport by analogy with the distribution of radiane invirtual senes. A general transport model is developed whih desribes the distribu-tion of speies in mirostrutures. By speialisation of the general transport model,more detailed models for harged and neutral speies are dedued thereafter. For ef-ient alulation of neutral speies transport, the radiosity method is adopted fromthe eld of omputer graphis and a ompletely new iterative alulation sheme isdeveloped for the alulation of ion uxes.The third part disusses the implementation of models, their integration into ajoined plasma-topography simulation software, and ompares results of simulationswith performed experiments. Veriation and alibration of simulated models isargued by eth and deposition experiments done in dierent eth reators. Thework loses with a onlusion about the results and refers to future prospets andhallenges of integrated plasma eth simulations.plasma eth, simulation
ZusammenfassungDie vorliegende Arbeit befasst sih mit der Ausbreitung von elektrish neutralenund geladenen Teilhenspezies in Plasmaätzreaktoren unter Prozessbedingungen.Bis heute sind nur Simulationen in der Lage, detaillierte Erkenntnisse über den Spe-ziestransport in Mikrostrukturen zu erlangen. Deshalb ist das Ziel dieser Arbeit dieEntwiklung von Simulationsmodellen, mit denen die Ausbreitung der Spezies imInnern von Mikrostrukturen ezient und genau berehnet werden kann.Im erstenTeil der Arbeit werden die physikalishen Eigenshaften, die Erzeugung des Plasmasund der Transport von Spezies bei sehr niedrigem Druk im Reaktor betrahtet. Zurvirtuellen Untersuhung der Vorgänge im Reaktor werden Möglihkeiten der Simu-lation von Sto- und Energieüssen sowie der Stand der Tehnik auf dem Gebiet derPlasma- und Topograesimulation umrissen. Die Vor- und Nahteile vershiedenerSimulationstehniken werden analysiert und die besonderen Anforderungen an eineintegrierte Plasma-Topograesimulation diskutiert.Der Hauptteil der Arbeit ist ein vollkommen neuer Ansatz zur Modellierung derAusbreitung von Spezies, der seine Analogie in der Ausbreitung von Strahlung invirtuellen Szenen hat. Darin wird ein allgemeines Transportmodell entwikelt, wel-hes die Ausbreitung von Reaktanden in Mikrostrukturen und die zeitlihe Evolutionvon Prolen beshreibt.Durh Spezialisierungen des Transportmodells werden im Anshluss detaillierte Mo-delle für geladene und ungeladene Reaktanten hergeleitet. Das aus der Computergra-k bekannte Radiosity-Verfahren wird für die eziente Berehnung des Transportsvon neutralen Reaktanden adaptiert und eine gänzlih neue Iterationsmethode zurBerehnung von Ionenüssen entwikelt.Der abshlieÿende Teil befasst sih mit der Implementierung der Modelle in einerintegrierten Plasma-Topograe-Simulation und vergleiht die Simulationsergebnis-se mit den durhgeführten Experimenten. Die Verikation und Kalibrierung vonSimulationsmodellen wird mithilfe von Ätz- und Depositionsexperimenten an ver-shiedenen Reaktoren im Anshluss erläutert.Die Arbeit shlieÿt mit einem Überblik der gewonnenen Erkenntnisse und verweistauf zukünftige Perspektiven und Herausforderungen für eine integrierte Plasmaätz-simulation.Plasmaätzen, Simulation
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Zielstellung und Aufbau der Arbeit
Seit der Erndung der integrierten Shaltung im Jahre 1949 durh Werner Jaobiund unabhängig davon durh Jak S. Kilby und Robert N. Noye [1℄ durh vollzogsih eine beispiellose Entwiklung der Halbleitertehnologie, die geprägt war voneiner exponentiellen Entwiklung der Integrationsdihte und damit einer Miniaturi-sierung von Bauelementen bis in Gröÿenordnungen von wenigen Nanometern. DieEntwiklung der Integrationsdihte wurde bereits von Gordon Moore im Jahre 1965zutreend vorhergesagt.Mit der Entwiklung und Integration mehanisher, optisher und biologisher Sys-teme wurde diese Entwiklung in der Mikrosystemtehnik fortgeführt und bietet dasPotenzial für völlig neuartige Anwendungen im Mikro- und Nanometerbereih.Zur Realisierung kleinster Strukturen auf Halbleitermaterialien spielt die Tehnolo-gie der Oberähenstrukturierung im Plasma eine zentrale Rolle. Die Tehnologiedes Plasmaätzens und der Deposition von dünnen Shihten im Plasma gestattetdie massenhafte Fertigung von Mikrosystemen und integrierten Shaltungen mitkleinsten Strukturen. Die Weiterentwiklung der Tehnologie und der immer shnel-leren Miniaturisierung erfordern das genaue Verständnis der Prozesse im Innerenvon Plasmaätzsystemen.In der vorliegenden Arbeit soll die und Simulation der wesentlihen Prozesse währenddes Plasmaätzens im Feinvakuum vorgestellt und eine neue Methode zur Simulationvon Transportprozessen reaktiver Spezies1 in Mikrostrukturen entwikelt werden.In den vergangenen Jahren wurden durh vershiedene Forshergruppen [24℄ groÿeFortshritte in der Simulation von Plasmaätzprozessen erreiht. Die daraus hervor-gegangene Software lässt sih im Wesentlihen in Plasma-, Prozess- und Topogra-esimulatoren klassizieren. Wegen der Komplexität der physikalishen Eekte und1Mit Spezies sind die untershiedlihen Sorten von Atomen, Molekülen, Ionen und Elektronengemeint, die in ihrer Gesamtheit das Plasma bilden.1
2hemishen Prozesse sind die meisten Ansätze jedoh entweder auf die Simulationdes makroskopishen Plasmas oder der mikroskopishen Topograe der Strukturenbeshränkt.Im Rahmen des NanoPlasma2-Projektes, in dem diese Arbeit entstanden ist, wurdedurh unsere Forshungsgruppe am Fahgebiet Mikro- und Nanoelektrishe Syste-me unter Leitung von Prof. Ivo W. Rangelow ein integrierter Simulator entwikelt,der die makroskopishe Plasmasimulation mit der mikroskopishen Topograesimu-lation verbindet und somit die Ausführung virtueller Ätzexperimente gestattet. DasNanoPlasma-Projekt wurde aufgrund der vorangegangenen Forshungsarbeiten derArbeitsgruppe um Prof. Rangelow und den daraus entstandenen Diplomarbeitenund Promotionsshriften [4℄ von der Europäishen Union bewilligt und sehr erfolg-reih abgeshlossen.Der besondere Shwerpunkt dieser Arbeit ist die Entwiklung von genauen undezienten Verfahren zur Modellierung und der Simulation des Transportes der Re-aktanden von ihrem Entstehungsort im Plasma zur Oberähe der Probe und ins-besondere im Innern der geätzten Strukturen.Der erste Teil dieser Dissertation stellt zunähst die physikalishen und hemishenVorgänge und die daraus erwahsenden Probleme der Modellierung dar. In den Kapi-teln 1 und 2 werden dafür die Erzeugung sowie die physikalishen Eigenshaften vonNiederdrukplasmen zur Mikrostrukturierung und der Transport von Spezies an derRandshiht des Plasmas umrissen. Anshlieÿend sind in Kapitel 3 die Transportme-hanismen erläutert, die den Fluss von Reaktanten innerhalb von Mikrostrukturenbestimmen. Die Reaktion der Spezies aus dem Plasma an und mit den Atomender festen Probenoberähe führt shlieÿlih zum Ätzen oder zur Deposition vondünnen Shihten. Die stattndenden Oberähenreaktionen sind im Kapitel 4 mitihren typishen Anwendungen qualitativ dargestellt.Im zweiten Teil der Dissertation wird zunähst ein allgemeiner Überblik über dieMöglihkeiten der Simulation von Sto- und Energieüssen gegeben. In Kapitel 5werden darüber hinaus die Resultate anderer Forshergruppen vorgestellt und dieVor- und Nahteile sowie die algorithmishe Umsetzung vershiedener Simulations-ansätze diskutiert.2NanoPlasma  "Plasma ething for desired nano-feature shape and nanotexture: An advanedreator and simulation software for feedbak-loop plasma ontrol", nanziert durh die EuropäisheKommission  Sixth framework programme (Projektnr 016424)
3Im 6. Kapitel wird die Ähnlihkeit des Transportproblems von Spezies in verdünntenGasen mit dem Beleuhtungsproblem von komplexen Szenen in der Computergra-k gezeigt. Aus der Analogie beider Probleme wird ein allgemeines Transportmo-dell hergeleitet, welhes eine grundlegend neue Herangehensweise an die Simulationvon Speziesüssen in Mikrostrukturen darstellt. In den nahfolgenden Kapiteln 7und 8 wird das allgemeine Transportmodell für den Transport von ungeladenenReaktanden und Ionen jeweils spezialisiert. Im 7. Kapitel wird auÿerdem die Finite-Elemente-Methode (FEM) zur ezienten Simulation des Neutralentransportes vor-gestellt. Weil sih die FEM niht zur Simulation des Transports von Ionen eignet,wird im Kapitel 8 die ebenfalls neu entwikelte Methode der iterativen Vorwärtsre-exion von Ionen vorgestellt.Der letzte Teil der Arbeit geht auf die praktishe Umsetzung der Modelle in Compu-tersimulationen und die Verikation durh Experimente von nanostrukturierendenÄtzprozessen ein. Im Kapitel 9 wird die im Rahmen der Forshungsarbeit entwikelteSimulationssoftware dafür kurz vorgestellt, und in Kapitel 10 sind die Experimenteund Prozeduren erläutert, die zur Parametrisierung der Simulation und der Veri-zierung von Simulationsergebnissen durhgeführt wurden.Ein abshlieÿendes Kapitel fasst noh einmal kurz die Ergebnisse der Arbeit zusam-men und liefert einen Ausblik auf die Shwerpunkte der zukünftigen Weiterentwik-lung der Simulation von Plasmaätzprozessen.
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Kapitel 1PlasmaAls Plasma bezeihnet man ein Gas, das gänzlih oder teilweise aus frei beweglihenLadungsträgern, wie Elektronen und Ionen, besteht [5℄. Der Begri wurde von IrvinLangmuir (1928) eingeführt und wird in diesem Sinne auh als vierter Aggregatzu-stand der Materie bezeihnet [6; 7℄. Man shätzt, dass sih ira 99% der sihtbarenMaterie im Universum im Plasmazustand bendet.
1.1 Übersiht vershiedener PlasmenDer Plasmazustand wird in vielfältigen tehnishen Anwendungen genutzt: In derBeleuhtungstehnik werden Gasentladungslampen, unter anderem Energiesparlam-pen, Leuhtstoampen und Bogenlampen [8℄ verwendet, die Gase im Plasmazustandenthalten. Plasmabildshirme dienen zur Bildwiedergabe [9℄.In der Oberähentehnik und Halbleitertehnologie wird Plasma zum Ätzen undzur plasmainduzierten Materialabsheidung (PECVD) [10℄ verwendet.In der Beshihtungstehnik werden Funktionsshihten, wie z. B. Verspiegelungenoder Anti-Haft-Shihten, aufgebraht. In der Werkstotehnik werden Plasmenzur Oberähenmodizierung (Aufrauen), zur plasmainduzierten Materialabshei-dung (PECVD und Plasmapolymerisation), zur Oberähenhärtung, Reinigung oderPlasmaoxidation eingesetzt.Zur Materialanalyse wird Plasma zum Aufshlieÿen von Probenmaterialien (Plasma-verashung) und in Messgeräten zum Spurennahweis von Metallen [7℄ verwendet.Beim Lihtbogen-Shweiÿen und Plasmashneiden wird die Leitfähigkeit des ioni-5






























































. (1.1)Nimmtman eine Maxwell-Boltzmann-Geshwindigkeitsverteilung der Teilhen an, soerhält man deren mittlere Geshwindigkeit nah Gl. (2.7). Die Stromdihte j = ρv/4,mit ρ der Dihte der Ladungsträger, ist für die Elektronen wegen ihrer viel geringerenMasse im Vergleih zu den Ionen um etwa drei Gröÿenordnungen höher als die derIonen.
81.2.2 Heiÿe und kalte PlasmenPlasmen bei einem Gasdruk von weniger als ira 104Pa (Niederdrukplasmen),benden sih niht mehr im thermodynamishen Gleihgewiht. Ionen und Elektro-nen besitzen stark untershiedlihe Temperaturen, weil wegen der groÿen mittlerenWeglänge der Energietransfer zwishen Elektronen und Ionen praktish vernahläs-sigbar ist. [8℄. In einem Ätzreaktor liegt die mittlere Energie der Elektronen beimehr als 2 eV, was umgerehnet einer Temperatur von mehr als 20 000K entspriht.Die Temperatur der Ionen steigt hingegen nur wenig über die Gastemperatur (ather-mishes Plasma) mit einer mittleren Energie von nur ira 0,05 eV. Man spriht hiervon einem kalten Plasma. Die Plasmadihte eines kalten Plasmas liegt bei etwa
109 . . . 1012 cm−3 [8; 14℄.Bei höheren Drüken erhöht sih die Stoÿzahl der Teilhen im Plasma quadratishzur Drukänderung und es kommt zu einem eektiverem Energietransfer von denElektronen zu Ionen und neutralen Teilhen. In diesem Falle wird das Plasma hei-ÿer und man spriht von einem thermishen Plasma. Das Ergebnis ist ein Plasma,das sih im thermodynamishen Gleihgewiht bendet, in dem also alle Teilhenannähernd die gleihe Energieverteilung besitzen [13℄.1.2.3 PlasmafrequenzIn einem Plasma herrsht im Allgemeinen immer Elektroneutralität, die Anzahl vonElektronen und Ionenladungen ist gleih. Ist das Plasma einem elektrishen Feldausgesetzt, ieÿt jedoh wegen der Beweglihkeit der Ladungsträger ein Strom ge-mäÿ dem Ohmshen Gesetz. Bei niedrigen Frequenzen verhält sih das Plasma wieein elektrisher Leiter. Bei höheren Frequenzen bewegen sih die Ionen und Elektro-nen aufgrund ihrer untershiedlihen trägen Massen unabhängig voneinander undes kommt zu einer Ladungstrennung. Dadurh entstehen im Inneren des Plasmasstarke elektrishe Felder und es kommt zu elektrishen Shwingungen. Bei noh hö-heren Frequenzen können die Ionen den periodishen Rihtungsänderungen des Fel-des niht mehr folgen und bilden nur noh einen Hintergrund positiver Ladungen,während die Elektronen unter dem Einuss des elektrishen Wehselfeldes shwin-gen [6; 8℄.Die Plasmafrequenz ergibt sih aus dem zweiten newtonshen Gesetz, wenn man dieBewegung eines Elektrons im Feld der als ruhend angenommenen Ionen betrahtet.
9Aus Symmetriegründen und zur Vereinfahung wird ein Plasma mit einfah gelade-nen Ionen und die Bewegung der Elektronen in einer Raumdimension angenommen.Das Feld der Ionen erhält man aus dem Gauÿshen Gesetz mit der Elektronen-dihte ne = nI , der Ladungsdihte ρ = e0ne und der eindimensionalen Divergenz



















. (1.4)Diese Frequenz ωP wird Plasmafrequenz genannt und ist nur von von der Elektro-nendihte ne abhängig.1.2.4 DebyelängeIn Gemishen freier Ladungsträger, wie es in Plasmen oder Elektrolyten der Fallist, unterliegen die Ladungsträger der elektrostatishen oder Coloumbkraft. Da sihgleihe Ladungen abstoÿen und entgegengesetzte anziehen, bildet sih eine gewis-se Nahordnung aus, in der die positiven Ladungsträger vorzugsweise von negativenumgeben sind und umgekehrt. Dies führt zu einer Abshirmung von Ladungen, wiees in Abb. 1.2 durh die Kreise angedeutet ist. Die Elektroneutralität bleibt dabeigewahrt. Im Gegensatz zum Ionengitter können sih die Ladungsträger jedoh nihtvollkommen regelmäÿig anordnen, weil die neutralen Gasmoleküle als Dielektrikumwirken und die elektrostatishe Wehselwirkung abshwähen. Die Ladungsträgerunterliegen auÿerdem einer starken thermishen Bewegung. Im zeitlihen Mittel be-nden sih jedoh positive Ionen in einer Wolke aus Elektronen. Diese Modellvor-stellung ndet sih in der Debye-Hükel-Theorie wieder [15; 16℄.Als Debyelänge λD (nah Peter Debye) bezeihnet man die harakteristishe Länge,auf welher das Potential eines elektrishen Feldes in einem Gemish von Ladungs-trägern untershiedliher Polarität auf das 1/e-fahe abfällt. In kalten Plasmen, bei
10





. (1.5)Die typishen Debyelängen vershiedener Plasmen sind in Abb. 1.1 gezeigt. Wennman von einem Plasma im engeren Sinne spriht, so ist Debyelänge klein gegenüberden Abmessungen und die Anzahl von Teilhen in einer Kugel mit Radius gleih derDebyelänge ist groÿ, so dass die statistishe Betrahtung Gültigkeit besitzt [13℄.1.2.5 PlasmapotentialUm die Energie der Ionen in Prozessplasmen zu ermitteln, ist es nötig, das elektrishePotenzial des Plasmas VP gegenüber der im Normalfall geerdeten Reaktorwandungzu kennen.Wie stark sih das Plasma auädt, hängt entsheidend von der Elektronentempe-ratur und den geometrishen Verhältnissen, insbesondere von der Flähe der Elek-troden und Reaktorwandungen ab. Ist die Flähe der aktiven Elektrode klein imVergleih zur geerdeten Elektrode, so ist auh das Plasmapotenzial entsprehendniedrig (10 − 50V). Wenn die Flähe der aktiven Elektrode jedoh vergleihbarmit den geerdeten Flähen im Reaktor ist, so kann das Plasmapotenzial bis zurAmplitude der angelegten RF-Spannung anwahsen [17℄. Die direkte Messung desPlasmapotenzials ist shwierig, kann aber mithilfe einer Langmuirsonde im Plasmadurhgeführt werden.




(|VRF| − |VDC|), (1.6)wobei VRF die Amplitude der angelegten RF-Spannung bezeihnet und VDC negativist.Der shematisierte Verlauf des Plasmapotenzials ist in Abb. 1.3 dargestellt.Das Plasmapotenzial kann durh vershiedene Parameter beeinusst werden. Wenndie Periode der Anregungsfreqenz geringer als die Durhgangszeit der Ionen durhdie Randshiht ist (s. Abshnitt 1.2.7), so können genug positive Ionen das Plas-ma während der negativen Halbwelle verlassen und die DC-Spannung ganz oderteilweise kompensieren [18℄. Nah Gl. (1.6) steigt dadurh das Plasmapotenzial un-abhängig vom Verhältnis der Elektrodenähen an. Das Plasmapotenzial kann durhden Kontakt mit einer weiteren Elektrode mit positivem Potenzial beeinusst wer-den. Für Plasmen, in denen die negativen Ladungsträger vorwiegend Elektronensind, folgt das Plasmapotenzial dem positivstem Potential, mit dem das Plasmain Kontakt kommt [17℄. In [19℄ wurde gezeigt, dass  wenn die Elektronen eineMaxwell-Boltzmann Verteilung besitzen  Plasma- und Shwebepotenzial (s. Ab-shnitt 1.2.6) um einen festen Wert Te/e0 dierieren. Die eingebrahte Leistung, diesih auf die Elektronentemperatur auswirkt, hat somit ebenfalls Auswirkung auf diePotenzialverteilung.1.2.6 ShwebepotenzialBringt man eine isolierte Probe mit dem Plasma in Berührung, so ist der Stromaus Elektronen wegen ihrer weitaus höheren Beweglihkeit zunähst gröÿer als derStrom der Ionen. Die Probe lädt sih daher gegenüber dem Plasma negativ auf,was zu einer Abstoÿung weiterer Elektronen führt. Wegen der negativen Auadungwerden positive Ionen aus dem Plasma zur Probe hin beshleunigt. Ein stationärerZustand stellt sih ein, wenn Ionenstrom und der Elektronenstrom gleih groÿ sind.Das Potenzial, auf dem sih die Probe dann bendet, heiÿt Shwebepotenzial (engl.oating potential) Vf [8; 18℄.
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Abbildung 1.3 Räumlihe Verteilung des zeitlih gemittelten Potenzials in einemkapazitiv angeregten Plasma. Die Kathode (links) wird durh einen RF Generator an-geregt. Ein Kondensator verhindert das Abieÿen eines Gleihstromes. Die geerdetenReaktorwände sind durh die (gröÿere) rehte Elektrode shematish dargestellt. Dasnegativste Potenzial, bezogen auf die geerdeten Reaktorwände, besitzt die Kathode, daspositivste das Plasma. Der gröÿte Potenzialuntershied bildet sih zwishen Plasma undKathode aus, während der Potentialuntershied zwishen Plasma und Reaktorwändensehr viel geringer ist (nah J.W.Coburn [17℄).1.2.7 RandshihtDie Randshiht ist ein lokales elektrishes Feld, welhes das Plasma von den umge-benden Reaktorwänden und Elektroden abgrenzt. Sie sorgt dafür, dass die Elektro-nen im Plasma verbleiben. Nur Elektronen, deren kinetishe Energie ausreiht, umden Potentialuntershied der Randshiht zu überwinden, können das Plasma ver-lassen. Die positiven Ionen werden durh den Potentialuntershied aus dem Plasmaheraus beshleunigt [6℄.Die Erforshung der Randshihtphänomene ist eines der ältesten und wihtigstenProbleme in der Plasmaphysik, weil die Interaktionen von Plasmen und Oberähenin vielen Anwendungen eine zentrale Rolle spielen.
13Es wurden viele Modelle zur Charakterisierung entwikelt, die von einfahen ana-lytishen Näherungen wie dem Langmuir-Child-Gesetz [20℄ bis hin zu komplexenkinematishen Simulationen reihen [21℄.Ein weit verbreitetes und in vielen Fällen ausreihendes Modell, das die Potenzi-alverteilung V (x) in einer ebenen Randshiht in Abhängigkeit vom Abstand zurWandung (siehe [22℄) beshreibt, soll hier kurz vorgestellt werden.Vereinfahend soll angenommen werden, das die Randshiht keinen zeitlihen Ver-änderungen unterliegt und kein magnetishes Feld längs der Wandung existiert. Eskann somit eine eindimensionale, zeitunabhängige Betrahtung der Vorgänge durh-geführt werden.Für die Reaktorwandung oder die Elektrode wird angenommen, dass sie sih aufeinem Wandpotenzial V (0) = VW bendet. Das Plasma sei quasineutral und füreinen weit entfernten Punkt im Innern des Plasmas sei das Potenzial V (x ≫ λD) =
VP := 0V. Die Dihte der Elektronen und positiven Ionen ist in diesem Falle gleih





























. (1.11)Nimmt man weiterhin an, dass sih die Elektronen untereinander im thermishenGleihgewiht benden, dann genügt die Elektronendihte im Plasma der Boltzmann-
15Statistik
ne = n0 e
− e0V (x)




















 (1.13)Zur Vereinfahung kann man die Gleihungen durh folgende Transformationen di-mensionslos mahen

























1 + 2η/M2 − e












M2 + 2η. (1.19)Damit das Bohm-Kriterium erfüllt ist, mussM ≥ 1 sein. Mithilfe von Gl. (1.19) undGl. (1.18) lassen sih die Ionendihte und -energie in der Randshiht bestimmen,wenn das dimensionslose Potential η bekannt ist. Leider existiert für Gl. (1.18) keineanalytishe Lösung, so dass numerishe Lösungsverfahren oder Näherungslösungen
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M. (1.21)1.3 Erzeugung von Plasmen für Oberähenprozes-seDie bahnbrehenden Fortshritte in der Strukturierung von Materialien in der Mikro-elektronik und Mikrosystemtehnik wären ohne die Tehnologie des Plasmaätzensunmöglih gewesen.Plasmen, wie sie in der Mikrostrukturierung von Halbleitern und zum Bearbeitenvon Oberähen verwendet werden, sind Niederdrukplasmen, die im Vakuum ei-nes Ätzreaktors erzeugt werden. Ja nah Anwendungszwek existieren vershiedenePrinzipien zur Erzeugung des Plasmas im Reaktor.Entsheidend für die Durhführung von Oberähenprozessen ist neben den Reak-tanten, die im Plasma gebildet werden, auh die kinetishe Energie der Ionen beimAuftreen auf die Substratoberähe. Ionen erhalten ihre Bewegungsenergie durhelektrishe Felder, die durh Potenzialuntershiede zwishen Plasma und Probe ent-stehen.Plasmareaktoren zum Ätzen von Materialien bestehen im wesentlihen aus einer Va-kuumkammer, in die die Prozessgase bei einem sehr niedrigen Druk von wenigenMillitorr1 eingeleitet werden. Durh eine Hohfrequenz- oder elektrodenlose Mikro-wellenentladung wird das Prozessgas ionisiert und somit ein hohreaktives Plasmaerzeugt. Die Anregung des Plasmas erfolgt in gebräuhlihen Reaktoren entwederinduktiv oder kapazitiv [25℄.1Die SI-Einheit für den Druk ist Pasal (Pa). In der Mikrosystemtehnik wird der Druk beiPlasmaprozessen häug in Millitorr (mTorr) angegeben. Es gilt 1Pa ≈ 7, 5mTorr [24℄
171.3.1 Kapazitive Anregung im Parallelplattenreaktor (CCP)Ein typisher Parallelplattenreaktor zum reaktiven Ionenätzen besteht aus einer zy-lindrishen Vakuumkammer, in der sih die zu ätzende Probe auf einer Elektrodeam Boden der Vakuumkammer bendet (Abb. 1.5). Die Probe ist vom Rest der Va-kuumkammer elektrish isoliert. Die Kammer selbst hat Massepotenzial [8; 17℄.Das Ätzgas strömt durh kleine Önungen im oberen Teil der Reaktorkammer einund verlässt die Kammer gemeinsam mit den Reaktionsprodukten unten durh einVakuumpumpsystem. Dabei wird ein Druk von einigen wenigen bis zu einigen hun-dert Millitorr in der Kammer aufrehterhalten.Das Plasma wird durh das Anlegen eines starken elektrishen Feldes im Radiofre-qenzbereih (typish 13.56 MHz) gezündet. Dabei wird eine Leistung von einigenhundert Watt in das Plasma eingebraht [8; 26℄. Die Oszillation des elektrishenFeldes führt zur Ionisierung des Ätzgases (vgl. Abshn. 1.2.3). Die bewegliherenElektronen folgen dem elektrishen Feld und erreihen die Reaktorwände und dieProbenoberähe, während die Bewegung der shwereren Ionen durh das elektrisheWehselfeld nahezu unbeeinusst bleibt. An den geerdeten Reaktorwänden ieÿendie Elektronen ab und werden an der isolierten Probe akkumuliert. Die Probe erhältdadurh ein negatives Potenzial von bis zu einigen hundert Volt gegenüber dem Plas-ma, welhes sih durh den Verlust von Elektronen auf das Plasmapotential auädt.Daraus resultiert ein starkes elektrishes Feld zwishen dem Plasma und der Pro-benoberähe, was zu einer Beshleunigung der Ionen zur Probenoberähe führt.Die Ionen reagieren hemish mit der Materialoberähe oder lösen Oberähena-tome durh Transfer ihrer kinetishen Energie aus dem Material heraus (Sputtern,vgl. Abshn. 4.1) [20℄. Weil die Ionen vertikal stark beshleunigt werden, kann beimreaktiven Ionenätzen eine sehr hohe Anisotrophie erzielt werden. Prozessparameterwie Druk und RF-Leistung beeinussen die Anisotropie maÿgeblih [8℄.Das reaktive Ionenätzen ndet typisherweise bei einem Druk von 5−150mathrmmTorrstatt und einer RF-Leistung von einigen hundert bis wenigen tausend Watt. Unterdiesen Umständen liegt die Plasmadihte in der Gröÿenordnung von 109 . . . 1011 cm−3 [25;26℄ und die Energie der auftreenden Ionen bei 30 − 1000 eV [20; 25℄. Ein weiteresVerfahren, welhes sih in Parallelplattenreaktoren durhführen lässt, ist das Plas-maätzen (PE), bei dem sih die Proben auf einer geerdeten Elektrode benden.Beim Plasmaätzen erfahren die Ionen deshalb nur eine geringe Beshleunigung zurProbenoberähe hin, so dass die Ätzreaktion meist isotrop ist [17; 20℄.
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Abbildung 1.5 Parallelplattenreaktor. Durh kapazitive Anregung wird das Plasmazwishen den Elektroden erzeugt. Positive Ionen (hier beispielhaft einfah geladeneFluorionen) werden durh die Randshiht auf die negativ geladene angeregte Elektro-de beshleunigt. Die Prozessgase werden oben durh kleine Önungen eingeleitet undzusammen mit den Reaktionsprodukten unten durh ein Pumpsystem aus dem Reaktorentfernt.Typishe RIE-ProzesseReaktives Ionenätzen ist das Standardverfahren für viele Anwendungen. Bedingtdurh die hohe Energie der auftreenden Ionen können stark anisotrope Prole ge-ätzt werden.Anwendung ndet dieses Verfahren z. B. beim Ätzen von freistehenden Balken [27℄und dem Ätzen von Gläsern für mikrouidishe Anwendungen. Ein typishes Ver-fahren, bei dem das reaktive Ionenätzen zur Anwendung kommt, ist der SCREAM-Prozess2 [27℄. Mit dem Verfahren können durh die Kombination überwiegend aniso-2SCREAM  Singlerystal reative ething and metallization
19troper Trokenätzprozesse (RIE) und isotroper Trokenätzshritte mit nur einer pho-tolitographishen Maske komplexe dreidimensionale Strukturen mit hohem Aspekt-verhältnis erzeugt werden [28℄. Abb. 1.6 stellt den Prozessablauf dar, bei dem dieWaferorientierung ohne Bedeutung ist. Nah der Strukturierung einer SiO2-Shiht,
Abbildung 1.6 SCREAM Prozess (Tehnologieablauf) (reproduziert aus [28℄)die im PECVD Verfahren aufgebraht wird und als Maskierung für den ersten Tro-kenätzshritt dient, wird dieser als RIE-Prozess z. B. mit den Gasen Bortrihloridund Chlor ausgeführt (Abb. 1.6 a)). Die Ätztiefen betragen bis zu 420µm bei einemAspektverhältnis von 1:20. Nah einem weiteren CVD-Shritt, der eine Oxidshihtauf der Struktur aufbringt (Abb. 1.6 b)) und einem anisotropen RIE-Ätzshritt mit
CF4 verbleiben nur die passivierten Seitenwände (Abb. 1.6 )). Im letzten Shrittwird der Boden mit SF6 isotrop geätzt (Abb. 1.6 d)), bis eine freistehende teilbeweg-lihe Balkenstruktur übrig bleibt (Ansiht von oben Abb. 1.6 e)). Durh Sputternwird anshlieÿend eine Metallisierung aufgebraht, so dass die Struktur als Basis fürSensoren und Aktoren genutzt werden kann (Abb. 1.6 f)) [28℄.1.3.2 Induktiv angeregtes Plasma (ICP)Der Bedarf an groÿähigen Plasmaquellen mit hoher Plasmadihte für die plas-maunterstützten Produktionsprozesse in der Halbleiterindustrie führte Mitte der1980iger Jahre zu einem neuerlihen Interesse an induktiv gekoppelten Plasmen
20(ICP). Die Vorteile von induktiv gekoppelten Plasmen sind ihre hohe Uniformitätüber Durhmesser von mehr als 20 m, niedrige und steuerbare Ionenenergien beigleihzeitig hohen Plasmadihten sowie eine vernahlässigbare Kontamination durhdas Absputtern von Reaktorwänden[29℄.Beim konventionellen RIE sind Ionendihte im Plasma und Ionenenergie gekoppel-te Parameter und die Ionenenergie hängt von der eingekoppelten Leistung und vomDruk ab. In induktiv angeregten Plasmen wird hingegen das elektrishe Wehselfeldzur Ionisierung des Gases und zur Aufrehterhaltung der Plasmaentladung durh In-duktion aus dem Magnetfeld einer Spule erzeugt [30℄.In ICP-Reaktoren bendet sih eine Spule normalerweise auÿerhalb um eine zylindri-she Plasmakammer, durh die das Ätzgas mithilfe eines leistungsfähigen Vakuum-pumpsystems hindurhgeleitet wird (Abb. 1.7). Durh Anlegen einer starken Weh-selspannung im Radiofrequenzbereih (typish 13,56 MHz) entsteht im Innern derPlasmakammer ein starkes zeitlih veränderlihes magnetishes Feld. Durh Induk-tion wird ein elektrishes Feld im Innern der Plasmakammer hervorgerufen, welhesdas eingeleitete Gas ionisiert [20℄. Im Gegensatz zu Parallelplattenreaktoren sind
Abbildung 1.7 Prinzip eines induktiv angeregten Plasmareaktors




(1.22)Die konkrete Berehnung des elektrishen Feldes ist im Allgemeinen nur numerish
Abbildung 1.8 Plasmaanregung in einem induktiv angeregtem Plasma (ICP). Dasmagnetishe Wehselfeld der Spule ruft ein elektrishes Wirbelfeld im Plasma hervor.durh aufwändige Simulation (vgl. Abshnitt 5.1.2) möglih.Um die Energie der auf die Probe auftreenden Ionen zu steuern, wird die Probe aufeiner Elektrode platziert, die mit einer Wehselspannung im Radiofrequenzbereihbetrieben wird. Mit jeder positiven Halbwelle werden Elektronen aus dem Plasmazur Probe hin beshleunigt, wodurh diese auf ein negatives Potential aufgeladenwird. Das Potenzial der Probe wird als DC-Bias VDC bezeihnet. Ionen aus demPlasma werden somit durh das elektrishe Feld, welhes sih aus der Überlagerungaus DC-Bias, Amplitude der angelegten RF-Spannung und dem Shwebepotenzialergibt, zur Probe hin beshleunigt. Die Energie der Ionen lässt sih somit unabhän-gig von der Plasmadihte (Ionenstromdihte) steuern [8; 20℄.Die typishe Plasmadihte in induktiv angeregten Plasmen liegt bei 1010 . . . 1011 cm−3und ist damit um ira zwei Gröÿenordnungen höher als in Parallelplattenreaktoren.
22Die Grenze für eine eziente induktive Plasmaanregung liegt bei etwa 1013 cm−3 [20℄.Die Plasmadihte steigt in den meisten Fällen linear mit der eingekoppelten Leistungbis hin zu Leistungswerten von 2000W [31; 32℄.ElektronentemperaturDurh mehrere Gruppen [33; 34℄ wurden umfangreihe Messungen zur Temperaturder Elektronen vershiedener Gase im induktiv angeregtem Plasma durhgeführt.In [33℄ wurde die mittlere kinetishe Energie der Elektronen in einem induktiv ange-regten Cl-Ar-Plasma bei ICP Leistungen von 250 bis 800W und 18mTorr Druk imBereih von 3 bis 7 eV bestimmt. Das entspriht der Temperatur eines idealen Ga-ses von etwa ≈ 20 000 . . .50 000K. Die kinetishe Gastemperatur des Plasmas bliebjedoh im Bereih von 300 bis ≈ 1 000K für hohen Argonanteil und bis ≈ 2 500Kfür hohen Chloranteil am Gasgemish vergleihsweise niedrig.DC-BiasBedingt durh die Bauweise von ICP Reaktoren und die Trennung von Plasma-anregung und Probenanregung (Abb. 1.7) lässt sih die DC-Bias-Spannung durhVariation der Elektrodenanregung weitgehend unabhängig von der ICP Leistungeinstellen.Typishe ICP-ProzesseWegen der hohen Plasmadihte und der Möglihkeit, die Energie der Ionen in weitenBereihen und unabhängig von der ins Plasma eingebrahten Energie zu steuern, er-geben sih vielfältige Einsatzmöglihkeiten von ICP-Reaktoren. Die meisten Prozessenden in ICP-Reaktoren bei Drüken von 1 . . . 100mTorr statt. Es können jedohauh Drüke von bis zu 500 mTorr realisiert werden [25℄. Typishe Ätzprozesse inICP-Reaktoren sind
• anisotropes Ätzen von Silizium für MEMS Anwendungen mit hohen Ätzraten,
• Ätzen von SiO2 mit hohen Ätzraten,
• Ätzen von III-V-Halbleitern mit geringer Shädigung der Kristallstruktur [31℄,
• Sputterätzen von Gold und Platin.
23Darüber hinaus lassen sih ICP-Reaktoren auh zur plasmaunterstützten hemishenDeposition von dünnen Shihten (PECVD) verwenden. Dabei werden Ionen mitgeringer Energie zur Absheidung verwendet. Der Druk im Reaktor liegt bei derFilmdeposition bei 1 . . . 10mTorr. Typishe Depositionsprozesse in ICP-Reaktorensind [25℄
• Niedertemperatur Absheidung für die Lift-O-Tehnologie,
• Niedertemperatur Absheidung von hohqualitativem SiO2,
• Niedertemperatur Absheidung von polykristallinem Silizium,
• Absheidung von CFx Filmen zur Oberähenpassivierung von Si.Weil die Temperatur für den Ablauf der Oberähenreaktionen eine wihtige Rollespielt, wird die Substratelektrode in solhen Reaktoren mittels Kühl- oder Heizsys-temen auf einer denierten Temperatur gehalten [35℄.
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Kapitel 2Physikalishe Eigenshaften vonGasen im HohvakuumDie kinetishe Gastheorie ist ein Teilgebiet der statistishen Mehanik und erklärtdie Gasgesetze und die Eigenshaften von Gasen durh Bewegungsvorgänge ihrerTeilhen. Im Allgemeinen wird dabei ein ausgedehntes Gas angenommen, in demsih eine extrem groÿe Anzahl von Teilhen bendet, die miteinander in Wehsel-wirkung stehen. Erstmals wurde diese Theorie von Daniel Bernoulli 1738 aufgestellt.Für stark verdünnte Gase bewegen sih jedoh die Teilhen über Entfernungen, diemit denen der Gefäÿgröÿe vergleihbar sind, ohne miteinander wehselzuwirken. Diedadurh auftretenden Ersheinungen wurden erstmals am Anfang des 20. Jahrhun-derts durh Wissenshaftler wie Martin Knudsen und Ludwig Boltzmann grundle-gend untersuht [36℄.Im folgenden sollen die wihtigsten physikalishen Eigenshaften von verdünntenGasen kurz vorgestellt werden, weil sie von grundlegender Bedeutung für die Aus-breitung von Reaktanten und Reaktionsprodukten in geätzten Mikrostrukturen sind.Die Darstellung dieses Kapitels folgt im Wesentlihen den Ausführungen in [37℄.2.1 TeilhenbewegungDie einzelnen Atome oder Moleküle eines Gases oder Gasgemishes bewegen sihdeterministish haotish1 im Volumen, welhes vom Gas ausgefüllt wird. Teilhen1physikalishen Gesetzen folgend, aber ähnlihe Anfangszustände führen niht zu ähnlihenWirkungen, d.h sie sind niht der starken Kausalität unterworfen.25
26können dabei mit anderen Teilhen physikalish wehselwirken und dabei ihren Im-puls in Rihtung und Betrag ändern. Die hemishe Reaktion von Molekülen wirdin diesem Zusammenhang niht betrahtet.2.2 GeshwindigkeitsverteilungIn einem ruhenden idealen Gas bewegen sih die Moleküle niht alle mit der gleihenGeshwindigkeit, sondern unterliegen einer Geshwindigkeitsverteilung. Dabei wirdkeine Raumrihtung bevorzugt - es handelt sih also um eine Brownshe Molekular-bewegung. Die einzelnen Komponenten des Geshwindigkeitsvektors ~v sind in einemidealen Gas unabhängig voneinander normalverteilt mit den Parametern















2 (2.2)Die Wahrsheinlihkeitsdihte der Geshwindigkeit ist - wegen der statistishen Un-abhängigkeit der Gröÿen - das Produkt der Wahrsheinlihkeitsdihten der Kompo-nenten














2kBT . (2.3)Die Wahrsheinlihkeitsdihte ist in Abb. 2.1 für vershiedene Gase bei konstanterTemperatur und in Abb. 2.2 exemplarish in für Stiksto bei vershiedenen Tem-peraturen abgebildet.Die Wahrsheinlihkeit, dass ein Molekül eine betragsmäÿig geringere Geshwindig-keit als v besitzt, ist gegeben durh








































































































Abbildung 2.2 Maxwell-Boltzmannshe-Geshwindigkeitsverteilung der Gasmolekü-le von F2 für ausgewählte Temperaturen nah Gl. (2.6).2.3 Kennzahlen von Gasen im Hohvakuum2.3.1 Mittlere freie WeglängeDie mittlere freie Weglänge2 λMFP eines Teilhens ist die durhshnittlihe Länge,die es ohne Wehselwirkung mit anderen Teilhen zurüklegt. Unter Wehselwirkungversteht man in diesem Zusammenhang jedwede Änderung der Energie oder des Im-pulses. Die mittlere freie Weglänge hängt dabei entsheidend von der Teilhendihte
n sowie dem Wirkungsquershnitt σA ab. Die mittlere freie Weglänge kann abge-shätzt werden, indem man ein zylindrishes Volumenelement mit der Grundähe




(2.8)Dabei ist d der Durhmesser des Wirkungsquershnitts der Moleküle und P derDruk. In Tabelle 2.1 sind typishe Werte für die mittleren freien Weglängen vonGasen bei vershiedenen Drüken bei Normaltemperatur gelistet.Für Bedingungen, wie sie in Plasmareaktoren herrshen, ergeben sih somit mittlere2MFP - (engl. mean free path) mittlere freie Weglänge

































Abbildung 2.3 Strömungsregimes für vershiedene Knudsen-Zahlen und Grenzender Gültigkeit von Gasussmodellen. L ist die harakteristishe Gröÿe von Strukturenund n/n0 die Teilhendihte bezogen auf die Teilhendihte bei Normalbedingungen.Die Linien der Knudsen-Zahlen gelten für Luft. Statistishe Abweihungen der Teil-henbewegung spielen unterhalb der Linie L/δ = 20 bei der Modellierung eine Rolle.(reproduziert nah [40℄)2.3.3 DiusionDiusion in Gasen und Gasgemishen wird durh die thermishe Eigenbewegungder Moleküle oder Atome und gelegentlihen Stöÿen untereinander hervorgerufen.Es ndet im mesoskopishen Bereih ein Stotransport entlang des Konzentrati-onsgradienten ∂n
∂x


























. (2.13)Die Diusionsgleihung (Gl. (2.12)) wird auh 2. Fikshes Gesetz genannt und be-shreibt im Gegensatz zu (Gl. (2.10)) instationäre, d. h. zeitlih und räumlih ver-änderlihe, Diusionsüsse [41℄.Die Diusionsgesetze gelten unter den Voraussetzungen, dass sih die Gasteilhen immikroskopishen Bereih zufällig bewegen und das Gas im mesoskopishen Bereihals Kontinuum betrahtet werden kann. Anders ausgedrükt, gelten die Diusions-gesetze nur, wenn sih innerhalb des betrahteten Volumens in dem Diusion statt-ndet, genügend Teilhen vorhanden sind und diese genügend oft wehselwirken.Das ist nur bei kleinen Knudsen-Zahlen (Kn < 0.1) der Fall.2.3.4 Molekulare StrömungIm Fall kleiner Drüke sind die Stöÿe von Gasteilhen praktish zu vernahlässigenund es stellt sih eine molekulare Strömung ein. Die Voraussetzungen für die An-wendung der Diusionsgleihungen sind in diesem Falle niht mehr erfüllt [37℄. Inabgegrenzten Volumina bewegen sih die Teilhen praktish unabhängig voneinanderund Interaktionen nden fast ausshlieÿlih mit den Gefäÿwänden statt.2.3.5 Reexion an OberähenBei der Interaktion von Gasteilhen mit festen Oberähen ändert sih i.A. der Im-puls oder die Energie der auftreenden Teilhen oder beides3.Eine detailierte Untersuhung des Energie- und Impulstransfers an Oberähen ist3Die hemishe Reaktion von Gasmolekülen mit dem Festkörper soll in diesem Zusammenhangnoh keine Rolle spielen.











. (2.15)In Tabelle 2.2 sind die thermishen Wellenlängen für ausgewählte Spezies, wie siein Plasmaätzreaktoren vorkommen, aufgeführt. Sie liegen nur eine Gröÿenordnungunter dem Gitterparameter von Silizium (≈543,1 pm). Bereits 1933 wurde eine Ab-hängigkeit der Reexion von Materiestrahlen an Kristalloberähen von der de-Broglie-Wellenlänge beobahtet [43℄.Eine weitere Theorie, die die diuse Reexion neutraler Partikel an OberähenGas Molekülmasse [u℄ λtherm [pm℄Argon 39.95 16.13F 19.00 23.39Cl 35.45 17.12C4F8 200.03 7.21SF6 146.06 8.44CF2 50.01 14.42Tabelle 2.2 Thermishe Wellenlänge ausgewählter Spezies bei 20◦C nah Gl. (2.15)
33erklärt, geht von einer dominierenden physikalishen Adsorption4 und Desorptionvon Gasteilhen an der Oberähe aus. Physikalishe Adsorption und Desorptionstreben dabei ein Gleihgewiht an (stationärer Prozess) [44℄. Adsorbierte Teilhenbilden im Gegensatz zu hemishen Reaktionen keine hemishen Bindungen mitOberähenatomen, sondern werden gröÿtenteils durh van-der-Waals-Kräfte an dieOberähe gebunden [37℄.Wenn Gasteilhen die Oberähe treen, so werden diese entweder reektiert oderadsorbiert (Abb. 2.4a). Bei der Adsorption geben die Teilhen ihre kinetishe Energieund die Adsorptionsenergie Eb ab, die in Form von Wärme frei wird (Abb. 2.4). Bei
I) Adsorption-Monolayera) Adsorbens, b) Adsorbat,) Gasphase mit Adsorptiv II) Selektivität a) Ad-sorbens, b) Adsorbat,) Gasphase mit ver-shiedenen Adsorptiven:weiÿ dargestellte Molekülewerden hier bevorzugtadsorbiert
III) Adsorptionsenergiea) Adsorbens, b) Ad-sorbat, ) Gasphase,d-Abstand, E-Energie,Eb-Adsorptionsenergie,(1) Reexion, (2) Adsorp-tionAbbildung 2.4 Adsorption einer einlagigen Molekülshiht aus der Gasphase. Ver-einfaht nah [37℄der Desorption verlassen die Teilhen mit ähnlih viel Energie die Oberähe wieder,weil diese Reaktionen in der Regel niht durh Übergangszustände gehemmt werden.Die Aktivierungsenergie Ea der Reaktion ist daher gleih der Adsorptionsenergie Eb.Beim Verlassen der Oberähe haben die Teilhen allerdings jede Information über4Adsorption ist die Anlagerung von Teilhen aus Flüssigkeiten oder Gasen an der Oberähevon eines Festkörpers




. (2.16)Meÿtehnish wird der Belegungsgrad im Allgemeinen durh Verwendung von Ad-sorptionsisothermen ermittelt, bei denen die Temperatur konstant gehalten wird [45;46℄
Θ = f(p, T ) |Tconst . (2.17)Die einfahste Beshreibung von Adsorptionsisothermen für nihtporöse Oberähenist die im folgenden Abshnitt vorgestellte Langmuir-Isotherme [47℄.2.3.6 Langmuir-IsothermeSobald ein Gas in Kontakt mit der Oberähe eines festen oder üssigen Körperskommt, etabliert sih ein Gleihgewiht zwishen den Teilhen, die sih frei im Gasbewegen mit denen die an der Oberähe gebunden sind.Die Langmuir-Isotherme wurde 1916 von Irving Langmuir [48℄ entwikelt, um dieOberähenbedekung eines adsorbierten Gases in Abhängigkeit vom Druk desGases an der Oberähe bei konstanter Temperatur zu beshreiben. Neben derLangmuir-Isotherme gibt es einige weitere Typen von Isothermen (Temkin, Freund-lih) die sih in den Annahmen über die Beshaenheit der Oberähe untersheiden.Obwohl die Langmuir-Isotherme eine der einfahsten ist, können grundlegende Ab-hängigkeiten der Oberähenbedekung vom Druk des Gases abgeleitet werden.Die Ableitung der Langmuir-Isotherme in diesem Abshnitt folgt, soweit niht an-ders angegeben, den Ausführungen in [Masel 49℄.
35Die Idee, welhe zum Bedekungsmodell von Langmuir führte, ist die Bedekungder Oberähe durh eine einlagige (monomolekulare) Shiht von Gasmolekülenoder -atomen. Weiterhin wird angenommen, dass nur ein Gas adsorbiert wird.5 Beivorgegebener und konstanter Temperatur wird angenommen, dass ein Teil der Ober-ähe mit Gasmolekülen bedekt ist und der Rest niht. Zwishen den Gasteilhenim freien Gas und denen an der Oberähe stellt sih ein dynamishes Gleihgewihtein, so dass im Mittel pro Zeiteinheit gleih viele Teilhen von der Oberähe ad-sorbiert, wie desorbiert werden. Eine mathematishe Beshreibung der Adsorptionund Desorption an einer Oberähe liefert Gl. (2.18). Darin sind die Gasmolekülemit Q, die freien Oberähenplätze mit ◦ und die belegten Oberähenplätze mit •bezeihnet
Q + ◦ k1−→ •
• k2−→ Q + ◦.
(2.18)Für das Gleihgewiht der Adsorptions- und Desorptionsraten rad, rdes gilt dannGl. (2.19), wobei nQ die Konzentration, d.h Anzahl der Gasmoleküle pro Volumen-einheit an der Grenzähe, H◦ die freien und H• die belegten Plätze pro Einheits-ähe an der Oberähe des Festkörpers darstellen
rad = rdes
k1 nQ H◦ = k2H•.



























K nQ + 1
(2.21)Setzt man weiterhin ein ideales Gas voraus und nimmt eine feste Grenzähe an, sogilt das allgemeine Gasgesetz (Gl. (2.23)) und es ergibt sih die Konzentration nQ













. (2.23)5Die Adsorption eines Gasgemishes lässt sih durh adequate Linearkombination der Parameterableiten
36Die drukabhängige Langmuir-Isotherme (Gl. (2.24)) erhält man durh Einsetzenvon Gl. (2.23) in Gl. (2.21) und dem Langmuir-Koezienten KL = KkB T ∣∣∣T−const.
ΘQ =
KL PQ
KL PQ + 1



















Abbildung 2.5 Verlauf der Langmuir-Isotherme für vershiedene KLähen nur näherungsweise zutreen. Eine der Hauptannahmen ist, dass alle Ad-sorptionsplätze gleih aktiv sind. Für ausgedehnte reale Oberähen trit dies imAllgemeinen niht zu. Ein verbessertes Modell müsste ein spezishes KL für dievershiedenen Zonen berüksihtigen.Weiterhin ndet der Einuÿ von bereits adsorbierten Molekülen auf die freien Ad-sorptionsplätze in deren Umgebung keine Berüksihtigung. Groÿe Gasmoleküle, wiez. B. Fragmente von Kohlenwasserstoketten, belegen unter Umständen mehr als ei-ne Absorptionsplatz auf der Oberähe. Ebenso müssen die adsorbierten Moleküleniht notwendigerweise den Molekülen in der Gasphase entsprehen. Beispielsweiseadsorbiert Nikel Wassersto als Atom, während der Wassersto in der Gasphaseals Molekül auftritt. Die Annahme, dass die Gasmoleküle in einer Monolage auf der
37Oberähe adsorbiert werden, ist ebenfalls nur unter bestimmten Umständen, wiez. B. im Falle geringen Drukes, zutreend.
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Kapitel 3Transportmehanismen derReaktantenIn Niederdrukplasmen, wie sie in Ätzreaktoren zum Einsatz kommen, werden dieeingeleiteten verdünnten Gase durh Energieeintrag ionisiert und Gasmoleküle inFragmente zerlegt. Im Plasma sind deshalb in der Regel viele vershiedene Speziesvon geladenen und ungeladenen Atomen und Molekülen vorhanden. Diese lassensih nah ihrer Ladung einteilen in
• ungeladenen Atome, Moleküle und Molekülfragmente,
• einfah oder mehrfah positiv geladenen Ionen,
• negativ geladene Ionen,
• Elektronen (mit einfaher negativer Elementarladung).In Plasmen, wie sie für die Prozesse der Mikrostrukturtehnik verwendet werden,dominieren in der Regel die positiven Ionen [8℄ und enthalten nur, i. dR. vernah-lässigbar wenige, negative Ionen [50℄. Wegen der Quasineutralität des Plasmas, ent-spriht die Anzahl der freien Elektronen in etwa dem der positiven Ladungen derIonen.Die Bewegung der Spezies im Plasma, in der Randshiht und im Innern der geätztenStrukturen sind bestimmt durh
• die thermishe Bewegung und Stöÿe der Teilhen mit Impulstransfer,
• elektrishe und magnetishe Felder im Fall von geladenen Spezies,39
40




ADF(~x, ~ω) dω. (3.1)Die Energieverteilungsdihtefunktion4 EDF(~x, E) ist die Wahrsheinlihkeitsdihteder kinetishen Teilhenenergie. Mit ihr lässt sih die Wahrsheinlihkeit, dass dieEnergie eines Teilhens zwishen zwei Werten a und b liegt, berehnen. Im allge-meinen Fall hängt die Winkelverteilung der Spezies auh von deren Energie ab. Zueiner vollständigen Beshreibung aller Teilhen einer Spezies ist somit eine Winkel-Energie-Verteilungsdihtefunktion AEDF(~x, ~ω, E) notwendig. In vielen Fällen ist1Im Plasma herrsht kein thermishes Gleihgewiht.2oftmals wird vonWinkel- und Energieverteilungsfunktionen gesprohen. Mathematish handeltes sih jedoh um die Wahrsheinlihkeitsdihten der jeweiligen Zufallsgröÿen3aus dem Englishen: ADF angular distribution funtion4aus dem Englishen: EDF energy distribution funtion




(3.2)In kalten Plasmen, wie sie in Mikrostrukturierungsprozessen verwendet werden, wirddie eingebrahte Energie fast ausshlieÿlih auf die Elektronen übertragen (vgl. Ab-shn. 1.2.2) und aufgrund einer geringen Stoÿwahrsheinlihkeit kommt es nur zueiner geringen Temperaturerhöhung der Ionen und neutralen Spezies. In guter Nä-herung kann daher die Maxwell-Boltzmannshe Geshwindigkeitsverteilung für den










































Abbildung 3.1 Energieverteilungsdihtefunktion EDFneutral des idealen Gases nahGl. (3.3) für ausgewählte Temperaturen.Teilhen, die aus Ionen durh Elektroneneinfang oder -abgabe entstanden sind. Die-se können durh elektrishe und magnetishe Felder während ihrer Ionisierung starkabweihende Energie- und Winkelverteilungsdihtefunktionen besitzen.3.2.2 Diuse ReexionIn Ätzreaktoren herrsht mit guter Näherung das Knudsen-Flussregime (vgl. Ab-shn. 2.3.2), bei dem die mittlere freie Weglänge der Teilhen groÿ gegenüber denharakteristishen Abmessungen der geätzten Strukturen ist und somit Teilhenkol-lisionen innerhalb dieser Strukturen nur äuÿerst selten stattnden.




dω. (3.4)Die geometrishen Verhältnisse sind in Abb. 3.2 skizziert. In [56℄ wird die diuse
Abbildung 3.2 dω ist der Raumwinkel in Lamberts Kosinusgesetz. Die Winkelver-teilungsfunktion der reektierten Teilhen ist unabhängig von der Einstrahlungsrih-tungReexion aus der fraktalen Mikrostruktur der Oberähe abgeleitet. Die Annahmeeiner diusen Reexion von neutralen Teilhen an Oberähen wird ebenfalls vonCoburn und Winters [44℄ zur Abshätzung von Flussverteilung innerhalb geätzterStrukturen vorausgesetzt.Die diuse Reexion von Neutralen an Oberähen bildet die Grundlage der indieser Arbeit abgeleiteten Methode zur Flussverteilung in geätzten Strukturen.
443.2.3 AbshattungAufgrund der gegenüber den Dimensionen der Mikrostrukturen groÿen Ausdehnun-gen des Plasmas und des Substrates, ist praktish die gesamte Hemisphäre übereinem kleinen Gebiet des Substrates vom Plasma bzw. dessen Randshiht bedekt.Die neutralen Atome und Molekülen erreihen die Oberähe dius aus dem Plasmaund besitzen somit eine Lambertshe-Kosinusverteilung an der Oberähe des Sub-strates (Abb. 3.3 links). Der gesamte Fluss von Teilhen aus dem Plasma erreihtsomit die Oberähe. Innerhalb von geätzten Strukturen ist der Raumwinkel unter
























45Darin ist A = D/W das so genannte Aspektverhältnis, welhes die Ätztiefe Dzur kleinste Breite oder dem kleinsten Durhmesser W ins Verhältnis setzt. Für










































kreisrundes Loch symmetrischer langer GrabenAbbildung 3.5 Abshattung am Mittelpunkt rotationssymmetrisher Löher nahGl. (3.5) und an der Symmetrielinie von langen Gräben nah Gl. (3.6)Im Allgemeinen existieren jedoh keine geshlossenen Formen und die Abshattung
46muss numerish bestimmt werden.Durh Reexion an anderen Teilen der Oberähe erreihen den betrahteten Ortjedoh auh Teilhen aus anderen Raumrihtungen. Der Anteil des indirekten Teil-henusses ist anteilig umso gröÿer, je kleiner der Raumwinkel ist, den die Plasma-oberähe einnimmt.Die Selbstabshattung von Strukturen und die damit verbundene Reduzierung derTeilhenussdihte ist eine wihtige Ursahe für untershiedlihe Ätzraten an ver-shiedenen Orten der Substratoberähe.3.3 IonenNiederdrukplasmen zur Mikrostrukturierung enthalten in der Regel fast ausshlieÿ-lih einfah positiv geladene Ionen [8℄.Eine der wenigen Ausnahmen bildet SF6, in dem negativ geladene Fluorionen (F−)eine wesentlihe Rolle spielen. In Abb. 3.6 sind die Konzentrationen von ionisiertenund neutralen Spezies in einem elektronegativem SF6 und in einem elektropositivem





















48darin ist θ⊥ die der Winkel von ~ω zum Normalenvektor der Grenzähe. Die Vari-anz σ hängt von den konkreten Prozessparametern wie Druk und Temperatur desPlasmas sowie der Teilhenmassen ab und wurde von [Liu 58℄ experimentell undsimulativ untersuht.Unter Berüksihtigung von Stöÿen der Ionen in der Randshiht und bei kleine-ren Anregungsfrequenzen als der Ionenplasmafrequenz (Gl. (3.7)) hängt die IADFvom Phasenwinkel der RF-Anregung der Elektrode ab und kann im Allgemeinennur experimentell bestimmt werden. Genaue Messungen der IEDF in N2-Plasmenwurden durh F. Beker und I.W. Rangelow unter Verwendung eines QuadrupolMassenspektrometers, integriert in der Kathode eines Plasmareaktors, durhgeführt [59℄.In Randshihten, wie sie typisherweise beim reaktiven Ionenätzen auftreten, beihohen Plasmadrüken von wenigen hundert mTorr und groÿen Randshihtpoten-zialen müssen die Stöÿe der Ionen mit neutralen Teilhen in der Randshiht be-rüksihtigt werden. Die IEDF besitzt dann eine Reihe von Maxima und die Ionen-energie wird über einen weiten Bereih gestreut. Für solhe Fälle existieren keinegeshlossenen Ausdrüke und die Berehnung der IEDF muss numerish oder expe-rimentell durhgeführt werden [18; 59℄. Bei Drüken im Bereih um 10mTorr oderdarunter, wie sie z. B. in ICP-Anlagen beim ionenunterstützten Plasmaätzen vor-kommen, kann die Randshiht hingegen als nahezu stoÿfrei angesehen werden. ImFalle hoher Anregungsfrequenzen, bei denen die Ionen viele Zyklen benötigen umdie Randshiht zu durhqueren, entspriht deren Energie beim Austritt aus derRandshiht ≈ e0VDC und die Ionen sind nahezu monoenergetish [18℄.Ist die Anregungsfrequenz hingegen klein oder das Randshihtpotential so groÿ,dass Ionen die Randshiht in wenigen Anregungszyklen durhqueren können, bil-den sih zwei Maxima der Ionenenergiedihtefunktion heraus [18℄. In Abb. 3.7 istdie Form der bimodalen Ionenenergieverteilungsdihtefunktion skizziert. In [Benoit-Cattin 60℄ wurde eine analytishe Lösung der IEDF hergeleitet (Abb. 3.7). Verein-fahend wurde darin eine stoÿfreie Randshiht und ein uniformes Randshihtfeldangenommen. Anstelle der beiden Maxima treten Singularitäten in der Funktionauf, weil weiterhin eine monoenergetishe Energieverteilung der Ionen beim Eintrittin die Randshiht angenommen wurde [18; 60℄.
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Abbildung 3.7 Bimodale IEDF. Der Abstand der beiden Maxima hängt von derAnregungsfrequenz der Substratelektrode ab und vershwindet bei hohen Frequenzen.Gestrihelt ist die anylytishe IEDF nah Benoit-Cattin [60℄ skizziert.3.3.2 AbshattungIn Abshn. 3.2.3 wurde bereits auf die Reduzierung des eektiven Flusses durh dieSelbstabshattung innerhalb von geätzten Strukturen hingewiesen.Die gleihen geometrishen Gegebenheiten sind für die Reduzierung des Ionenus-ses im Innern der Strukturen verantwortlih. Aufgrund der starken Anisotropie der
IADF ist die Abnahme des Teilhenusses am Boden geätzter Strukturen jedohweitaus geringer als die der Neutralteilhen.
Abbildung 3.8 Abshattung des Ionenusses in geätzten Strukturen. Der Eekt derAbshattung am Boden ist geringer als bei Neutralen (vgl. Abb. 3.3).
503.3.3 ReexionDie Reexion von Ionen an Substratoberähen wurde von Wilson [61℄ eingehenduntersuht und als Funktion des Einfallswinkels beshrieben. Nah seiner Theorielassen sih drei Reexionsregimes zwishen 0◦ (senkreht) und 90◦ (streifend) unter-sheiden. Im ersten Bereih zwishen 0◦ und einem Winkel θ1 ndet keine Reexionstatt und alle Ionen werden von der Oberähe absorbiert. Im mittleren Bereih,der die Winkel von θ1 und θ2 umfasst, steigt die Reektivität linear von 0 auf 1 an.Für Winkel im dritten Bereih von θ2 bis 90◦ werden alle Ionen reektiert.Die Winkel für θ1 und θ2 sind im allgemeinen niht bekannt und dierieren für ver-shiedene Materialien, Ionenmassen und -energien. Sie können jedoh experimentellaus physikalishen Sputterexperimenten ermittelt werden. Für Silizium wurden in[57℄ ungefähre Winkel von θ1 = 60◦ und θ2 = 90◦ geshätzt.Eingehende Untersuhungen beim Ionenstrahlätzen von Gold-, Chrom- und Titan-shihten in Argon/Sauerstoplasmen zeigen ebenfalls eine deutlihe Verringerungder Ätzrate bereits bei Einfallswinkeln von 30◦ gegenüber der Oberähennorma-len [62℄, was unter anderem durh eine erhöhte Reexion von Ionen erklärt werdenkann.In [57℄ wurde darüber hinaus eine weitestgehend spekulare5 Reexion von Ionenangenommen, wie sie bei Ionenenergien von wenigen niedrigen Ionenenergien vonweniger als 1 keV plausibel ist. Bei höheren Energien können die Ionen in das Mate-rial eindringen und mehrfah zufällig ihre Rihtung ändern, bevor sie das Substratwieder verlassen [63℄. Die Reexion unterliegt dann einer breiten Streuung (vgl.Abshn. 4.1).ReexionsgesetzFür die Simulation von ionenunterstützten Ätzprozessen in der Mikrostrukturteh-nik sind die Ionenenergien in einem Bereih, in dem die Reexion bei ahem Ein-fallswinkel als spekular und unabhängig von der Orientierung der Oberähe be-trahtet werden kann. Für die spezishe Intensität (vgl. Abshn. 6.1.3) der reek-tierten Ionen an einem Punkt der Oberähe gilt daher [64℄
Lr(θr, φr) = S(θi) Li(θi, φi), (3.10)5Bei spekularer Reexion sind Ein- und Ausfallswinkel zur Oberähennormalen gleih groÿ.
51in der Li und Lr den Anteil der einfallenden und reektierten Ionen pro Raum-winkel und pro Zeiteinheit pro projizierter Flähe senkreht zum Strahl darstellen.Die Winkel θi, θr sind in Gl. (3.10) die Einstrahlungs- und Reexionswinkel zur Flä-hennormalen und φi, φr die Azimutwinkel der Ein- und Ausfallsrihtung. Für siegilt
θr = θi
φr = φi ± π.









0 : 0 < θi ≤ θ1
θi−θ1
θ2−θ1 : θ1 < θi ≤ θ2
1 : θ2 < θi ≤ π2
(3.12).3.3.4 AuadungBeim Beshuss von Proben mit elektrish geladenen Teilhen kann es zu einer lo-kalen Auadung von Teilen der Probe gegenüber anderen kommen. Insbesonderebei SOI6 Wafern kommt es zu solhen lokalen Auadungen, wenn bis zur eingebet-teten Oxidshiht geätzt wird (Abb. 3.9). Wenn eine (teilweise) isolierte Probe vonIonen und Elektronen bombardiert wird, sammeln sih elektrishe Ladungen auf derProbe an, die wegen des hohen Widerstandes der Isolatoren niht abieÿen können.Als Konsequenz entstehen daraus zusätzlih zum Randshihtfeld lokale elektrisheDipolfelder, die die Flugbahnen der Ionen und Elektronen verändern [65℄.Die Akkumulierung von Ladungen auf der Oberähe und die dadurh hervorgeru-fene Ablenkung der Ionen bewirkt eine lokale Änderung der Ätzrate und beeinusstsomit die Form des geätzten Proles. Insbesondere für den so genannten Nothing-Eekt7 der z. B. an der Grenze von Silizium und eingebetteter Oxidshiht auftritt,wird die Auadung als Ursahe betrahtet [65℄.Die untershiedlihen Geshwindigkeitsverteilungen der massereiheren Ionen undder leihteren Elektronen und ihre vershiedenen Winkelverteilungsfunktionen ADFverursahen eine inhomogene Auadung der Probenoberähe.6SOI - Silion on insulator; Silizium auf isolierendem Material7to noth  (engl.) einkerben
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Abbildung 3.9 Auadung durh vershiedene Winkelverteilungen von Elektronenund Ionen. Weil Ionen aufgrund ihrer IADF den Boden von Strukturen häuger er-reihen als Elektronen, sammeln sih positive Ladungen im Dielektrikum an. Dement-sprehend laden Elektronen das obere Dielektrikum negativ auf. Das elektrishe Feldim Innern der Struktur bewirkt eine Ablenkung der Trajektorien. [65℄Die Modellierung und Simulation der elektrishen Auadung unter Verwendungvon FEM und Monte-Carlo Methoden ist zum Zeitpunkt der Erstellung dieser Ar-beit noh Forshungsgegenstand einer parallel laufenden Dissertation. Im weiterensollen die Auadungseekte unberüksihtigt bleiben, da sie in vielen Fällen in guterNäherung vernahlässigt werden können.3.4 Ätzrate und AspektverhältnisDas Verhältnis aus Ätztiefe zum kleinsten Durhmesser (engl. ritial dimension,CD) einer Struktur wird als Aspektverhältnis bezeihnet und ist unabhängig vonder absoluten Gröÿe einer Struktur.
53Beim Ätzen von Strukturen mit vershiedenen Aspektverhältnissen, ist in der Re-gel bei shmaleren Gräben und Löhern mit kleineren Durhmesser eine geringereÄtzrate als bei breiteren Gräben und Löhern mit groÿen Durhmessern zu beob-ahten. Dies wurde in RIE-Prozessen für Silizium, Oxide, Polymere, Metalle undIII-V-Halbleiter festgestellt [66℄.Als Gründe für dieses Phänomen wurden in [66℄ haupsählih vier Mehanismenidentiziert:
• Knudsen-Transport von neutralen Reaktanden [44℄,
• Abshattung von Ionen [67℄,
• Abshattung von Neutralen [68℄,




IADF(~ω) sh cos θ⊥ dω. (3.13)
54Darin ist Ω der Raumwinkel, in dem das Plasma niht abgeshattet ist, und θ⊥ derWinkel der Flähennormalen zur Einfallsrihtung der Ionen. In Abb. 3.10 ist die Ab-nahme der Ionenussdihte für vershiedene Varianzen der IADF am Boden einessymmetrishen langen Proles nah Gl. (3.13) skizziert.Die Flussdihte von Neutralteilhen wird hingegen im Wesentlihen durh mehr-
Abbildung 3.10 Nah Gl. (3.13) approximierte Abnahme der Flussdihte für ver-shiedene Varianzen der IADF.fahe diuse Reexion an Oberähen bestimmt (sog. Knudsen-Transportregime,Coburn und Winters [44℄).Auÿerdem ndet bei manhen Spezies-Material-Systemen, wie z. B. SF6 und Silizi-um, hemishes Ätzen der Seitenwände statt und verringert durh Verbrauh derSpezies deren Flussdihte am Boden. Die genaue theoretishe Betrahtung dieserVorgänge ist jedoh extrem komplex [66℄ und für beliebige Geometrien nur durhSimulationen zu ermitteln.Somit ergibt sih ein nihtlinearer Zusammenhang der instantanen Ätzrate vomAspektverhältnis und den Oberäheneigenshaften der Strukturen. Diese Nihtli-nearität ist der wahrsheinlihe Grund dafür, dass kleinere Strukturen beim Ätzeneine geringere Ätztiefe erreihen, als gröÿere (sog. ARDE8) [66℄.Einen alternativen Erklärungsversuh lieferten Coburn und Winters in [44℄, wobei8ARDE  (engl.) aspet ratio dependent ething
55sie vermuteten, dass durh die Entstehung von Reaktionsprodukten ein graduellerAnstieg des Drukes am Boden von Strukturen entsteht, der den weiteren Trans-port von Neutralen zur Oberähe hin unterbindet. Dieser Eekt ist jedoh selbstbei groÿen Ätzraten um Gröÿenordnungen geringer, als er zur Erklärung des ARDEnotwendig wäre [66℄.
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Kapitel 4Oberähenreaktionen
4.1 SputternDer physikalishe Abtrag von Atomen aus der Oberähe eines Festkörpers odereiner Flüssigkeit (Target) durh Ionenbeshuss wird Sputtern1 genannt.4.1.1 MehanismusBei diesem Prozess werden Ionen mit kinetishen Energien im Bereih 0.1 . . . 1000 keVauf das Target beshleunigt. Beim Zusammenstoÿ mit Targetatomen kommt es zueiner Impulsübertragung vom Ion auf Oberähenatome. Die Oberähenatome kön-nen den gewonnenen Impuls auf weitere angrenzende Atome kaskadenförmig über-tragen. Wenn ein Atom des Targets genügend Impuls in Rihtung der Oberähe zurÜberwindung der Bindungsenergie des Targets erhält, kann es das Target verlassen.Die Theorie des Sputterns wurde unter anderem von Sigmund detailliert unter-suht [69℄ und Computersimulationen über die Wehselwirkung von Ionen und Fest-körpern von Ekstein durhgeführt [70℄.In Abb. 4.1 ist die Impulsübertragung für das Sputtern zweier Targetatome dar-gestellt. Das Ion oder neutrale Teilhen kann durh Stöÿe mit Oberähenatomenebenfalls die Rihtung des Impulses ändern und das Target wieder verlassen. In die-sem Fall spriht man von Rükstreuung oder Reexion [70℄.Die Ausbeute S deniert die Anzahl der gesputterten Targetatome pro Ionen-1engl. to sputter - herausspritzen 57
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Abbildung 4.1 Serie von Kollisionen zwishen Ion und Atomen, die zum Sputternder Atome 2 und 4 führen. (Bild entnommen aus [69℄)einshlag. Sie hängt wesentlih vom Massenverhältnis der Ionen und Targetatome,von der Ionenenergie, der Oberähenenergie, der Teilhenzahldihte sowie ganzwesentlih vom Wehselwirkungspotenzial der beteiligten Teilhen ab. DetaillierteBerehnungen und Erläuterungen zur Abhängigkeit der Ausbeute von vershiedenenParametern nden sih in [8; 6972℄.Typisherweise besitzen die gesputterten Atome sehr geringe Energien, wenn siedie Oberähe verlassen, weil die kaskadenförmige Impulsübertragung die Ionen-energie auf viele umliegende Atome verteilt und das Bindungspotenzial des Targetsüberwunden werden muss. In der Gasphase kommt es zu einer weitgehenden Ther-malisierung der gesputterten Atome durh Stöÿe mit den Gasmolekülen [8℄.
4.1.2 Typishe Prozesse und AnwendungenAtome können immer dann aus einem Target gesputtert werden, wenn die Energieder auftreenden Teilhen mindestens die Bindungsenergie der Oberähenatomedes Targets erreiht.In Sputteranlagen wird ausgenutzt, dass sih die aus dem Target heraus gelöstenAtome an anderen Oberähen wieder anlagern und dünne Shihten bilden. DurhEinbringen eines Substrats, welhes niht unmittelbar dem Ionenbeshuss ausgesetzt
59ist, können Shihten von Metallen, wie z. B. Kupfer, Gold oder Platin, abgeshiedenwerden. Die typishen Sputterraten dieser Metalle liegen bei 50 . . . 150 nm/min. Ty-pishe Sputterprozesse zur Shihtabsheidung werden zwishen 15 und 100mTorr [8℄durhgeführt.4.2 Chemishes ÄtzenEs war lange bekannt, dass Atome und Radikale hemish viel reaktiver sind alsdie meisten Moleküle. Bis zum Beginn der 1960iger Jahre wurde diese Erkenntnisjedoh kaum zum Ätzen von Festkörpern genutzt. Ab dieser Zeit wurden erstmalsSauerstoplasmareaktoren gebaut, die zur Oxidation von kohlenstohaltigen Rük-ständen dienten [17℄. Im Verashungsprozess (≈ 100 Pa) dient das Plasma dazu,reaktive Sauerstoatome zu erzeugen:
O2 + e
− → 2 : O + e− (4.1)Der Ätzprozess besteht in einer hemishen Reaktion neutraler Radikale (Speziesmit ungepaarten Elektronen) mit den organishen Verbindungen (hier: zu ühtigemKohlendioxid) auf dem Substrat. Ein bekannter Prozess in der SiTehnologie ist dasÄtzen von SiO2 oder Si3N4 mit CF4, bei dem im ersten Shritt freie Fluor-Radikalegebildet werden:
CF4 + e
− → ·CF3 + F ·+e− (4.2)die ihrerseits mit den Siliziumverbindungen u.a. zu ühtigem SiF4 ragieren [73℄.Ähnlihe Reaktionen führen zur Zerlegung von SF6 in Molekülfragmente und freieFluor-Radikale die z. B. zum Ätzen von Silizium verwendet werden.
4.2.1 MehanismusIn Plasmen entstehen hemish hohreaktive neutrale oder ionisierte Spezies aus re-lativ inerten Molekülen (wie z. B. SF6), die sonst nur durh thermishe Dissoziationbei sehr hohen Temperaturen gebildet werden können. Durh hemishe Reaktionmit den Atomen oder Molekülen der Oberähe des Festkörpers entstehen ühti-ge Reaktionsprodukte, die vom Vakuumsystem aus dem Reaktor entfernt werdenkönnen [8; 17℄.











































Abbildung 4.2 Si-Ätzraten in Abhängigkeit des XeF2 Gasusses mit und ohne
1 keV Ne+-Ionenbeshuss. (Entnommen aus [17℄)von uoridiertem Silizium (SiFx) auf dem Substrat bilden, wenn kein Ionenbeshussstattndet. Diese Shiht verbleibt auh, wenn die Quelle der Fluoratome abgeshal-tet wird. Um das Ätzen zu ermöglihen, ist die Reaktion dieser uoridierten Shihtmit den einfallenden Fluoratomen nötig. Die Reaktionswahrsheinlihkeit dafür liegtin der Gröÿenordnung von 0,001 [74℄.Vermutlih führt der Beshuss dieser Shiht mit energetishen Ionen dazu, dasssie in den gasförmigen Zustand übergeht. Der Ionenbeshuss führt somit zu einerSäuberung der Oberähe, so dass reines Silizium freigelegt wird. Die Reaktions-wahrsheinlihkeit von Fluor mit reinem Silizium ist weit höher als mit uoridiertemSilizium. Die Ätzrate wird deshalb durh den Ionenbeshuss deutlih gesteigert, wennder Ionenuss groÿ genug ist, um die Bedekung der Oberähe mit uoridiertemSilizium zu reduzieren.Ein einfahes Modell zur Berehnung der Ätzrate wird in [66℄ und in [4℄ im Zu-
62sammenhang mit der Abhängigkeit der Ätzrate vom Aspektverhältnis (vgl. Abshn.3.4) vorgestellt. Die Ätzrate ER ist demnah
ER = kΘEkinφI . (4.3)Darin ist k das Volumen pro Energieeintrag, welhes bei einer vollständig bedektenOberähe entfernt würde, Θ der Bedekungsgrad der Oberähe, Ekin die mittlereIonenenergie und φI die Ionenussdihte an der Oberähe.Weiterhin wird darin angenommen, dass die Wahrsheinlihkeit, dass ein neutralesTeilhen von der Oberähe adsorbiert wird, proportional zum Anteil der unbedek-ten Oberähe ist. Die Ätzrate kann deshalb auh in Abhängigkeit der Flussdihte
φN von Neutralteilhen geshrieben werden als










. (4.6)Die Berehnung der Ätzrate (Gl. (4.6)) ist von zentraler Bedeutung für die Simula-tion der Ätzprole.Die Mehanismen, die zum Übergang der uoridierten Shiht in den gasförmigenZustand führen sind niht mit Siherheit geklärt. Es wird vermutet, dass der Ener-gieeintrag eines auftreenden Ions die Formierung von SiF4 begünstigt. Diese Reak-tion ist auf eine Disproportionierung der ansonsten aus abgesättigten SiF2-Einheitenbestehenden Oberähe zurükzuführen, weswegen keine weiteres Fluor aus der Gas-phase benötigt wird.Für andere Systeme aus Ätzgasen und Materialien wird ein ähnliher Wirkmeha-nismus bei der Beteiligung von energetishen Ionen beim Ätzprozess vermutet [17℄.
63Ionenunterstützte Ätzprozesse hängen von vielen Prozessparametern ab, die sihteilweise gegenseitig beeinussen und sih auf mehrere Zielgröÿen, wie z. B. Ätzrateund Oberähenrauhigkeit, auswirken.Die Reaktorgeometrie spielt eine sehr wihtige Rolle für die Zusammensetzung derPlasmaspezies und dem Transport der Reaktanten auf die Oberähe des Substrates.Shon geringe Untershiede in Plasmareaktoren können signikante Auswirkungenauf die Ätzresultate haben [17℄. Auh das Flähenverhältnis der Elektroden spielt ei-ne groÿe Rolle bei der Ausbildung des Bias-Potenzials (vgl. Abshn. 1.2.5). Ein wih-tiger Parameter, der die erzielbare Ätzrate beeinusst, ist die Substrattemperatur.Temperaturen von über 120◦C sind zumeist bei ionenunterstützten Plasmaätzprozes-sen niht erwünsht, weil ab dieser Temperatur die meisten Photolake degradieren.Höhere Substrattemperaturen erfordern temperaturbeständige Maskierungsmateria-lien wie z. B. SiO2. Die ioneninduzierten Reaktionen hängen nur in sehr geringemMaÿe von der Substrattemperatur ab. Die hemishen Reaktionen, als Prozesse vomAktivierungstyp hingegen, sind deutlih temperaturabhängig. Insbesondere zur Stei-gerung der Anisotropie werden Substrate daher in der Regel gekühlt [75℄. HoheSubstrattemperaturen werden hingegen z. B. beim Ätzen von GaAs-Substraten zurSteigerung der Ätzrate genutzt. [76℄Weitere wihtige Prozessparameter sind der Gasdruk und die RF-Leistung, die bei-de das Bias-Potential und somit die ionenunterstützte Ätzrate und die Anisotropieder Ätzung beeinussen. Je gröÿer der Gasdruk im Reaktor ist, umso gröÿer ist dieBildungsrate der aktiven Spezies und somit auh der Strom dieser Partikel auf dieSubstratoberähe. Die Stromdihte an der Oberähe steigt proportional zum Qua-drat des Drukes an. Allerdings nimmt das Bias-Potenzial mit steigendem Druk abund das Stoÿpotenzial der Ionen erhöht sih. Dies führt dazu, dass die Anisotropieder Ätzung abnimmt. Die Erhöhung der RF-Leistung führt grundsätzlih zu einerSteigerung des Bias-Potenzials. Für praktishe Anwendungen ist die RF Leistungjedoh begrenzt, weil sowohl die Maske als auh das Substrat selbst durh energie-reihe Ionenstrahlung beshädigt werden. In ICP-Anlagen ist der Zusammenhangzwishen kapazitiv an der Elektrode eingekoppelter Leistung und Bias Potenzial na-hezu linear [8℄.
644.3.2 Typishe ProzesseDas ionenunterstützte Plasmaätzen wird in vielen vershiedenen Prozessen der Mi-krostrukturtehnik verwendet. In [17℄ werden eine Reihe von verwendeten Ätzgasenfür vershiedene Materialien aufgelistet.Die wihtigsten Anwendungsgebiete des ionenunterstützten Plasmaätzenes sind inTabelle 4.1 aufgeführt.Substratmaterial ProzessgaseSilizium CF4, CF4-O2, CF4-H2, CCl4, Cl2, SF6, . . .
SiO2, Glas CF4, CF4-O2, CF4-H2, CF4-C2H4, C2F6 C3F8, CHF3,
CCl4, SF6, . . .
Si3N4 CF4, CF4-O2, C2F6 C2F6-C2H4, . . .Photoresists, organi-she Materialien O2, CF4, CF4-O2, C2F6-CF3Cl, CCl4, . . .Aluminium CCl4, BCl3, Cl2Al-Legierungen Al:Si,Al:Cu, Al:Cu:Si CCl4
Al2O3 CCl4, CCl4-O2, BCl3, Cl2GaAs CCl2F2, Cl2, CCl2F2-O2, CCl4Cr Cl2-O2, CCl4-O2Tabelle 4.1 Häug verwendete Material-Ätzgas Systeme beim ionenunterstütztenPlasmaätzen. (Extrahiert aus [17℄)
4.4 Plasma-Polymer DepositionBei der Ätzung von Silizium und seinen Verbindungen mit CF4 dissoziiert dieses imPlasma zu CF+3 ,CF3,F,CF−3 und F− [77℄. Die negativen Ionen werden vom Poten-tialuntershied in der Randshiht am Erreihen der Oberähe gehindert. CF+3 und
CF3 reagieren deutlih langsamer mit Silizium als F. Als Endprodukt der Ätzungmit CF+3 und CF3 verbleibt der enthaltene Kohlensto vershieden gebunden auf derOberähe. Es entsteht somit eine Konkurrenz aus Fluor-induzierter Ätzung und derAbsheidung eines Fluoroarbon-Films. Durh geeignete Wahl der Prozessparameterkann man die Oberähenreaktion zu einer der beiden Seiten hin beeinussen. Eine
65Erhöhung der Wasserstokonzentration im Plasma bewirkt z. B. eine Verringerungder Ätzreaktion von Si und eine Steigerung der Deposition. Eine Zugabe von O2hingegen bewirkt eine Oxidation des entstehenden Kohlenstoes und verringert so-mit die Bildung des Fluoroarbon-Filmes [8℄. In Abb. 4.3 ist der Verlauf der Grenzezwishen Ätzen und Polymerisation qualitativ dargestellt.Die exakten Mehanismen, die zur Polymerisierung des Filmes an der Oberäheführen, sind hingegen noh niht abshlieÿend geklärt. Umfangreihe Untersuhun-gen mit weiteren Fluorkohlenstoen und Fluorkohlenwasserstoverbindungen wur-den in [78℄ durhgeführt. Im Gegensatz zu Coburn und Winters [77℄ wird allerdingsvermutet, dass hauptsählih CF und CF2 für die Filmbildung verantwortlih sindund CF3 nur eine untergeordnete Rolle spielt.Eine sehr ausführlihe Darstellung von Polymerisationsprozessen in Fluorkohlen-
Abbildung 4.3 Die Grenze zwishen Ätzen und Deposition von Polymerlmen wirddurh das Fluor/Kohlenstoverhältnis der reaktiven Spezies und dem Biaspotential derProbe bestimmt. (entnommen aus [17℄)stoplasmen ndet sih in [79℄.Ein Polymerlm, wie er zur Seitenwandpassivierung beim Ätzen von Strukturen mit
66Hilfe des Gashopping-Verfahrens verwendet wird, ist in Abb. 4.4 gezeigt.
Abbildung 4.4 Deponierter Polymerlm an der Seitenwand eines zylindrishen Ätz-proles (Quelle: Prof. I.W.Rangelow)
Kapitel 5
Simulation
Die physikalishen Vorgänge im Inneren eines Plasmareaktors sind aufgrund der viel-fältigen Einüsse, die die Eigenshaften des Plasmas und die Reaktionsbedingungenan der Oberähe der Probe bestimmen, äuÿerst komplex und bisher noh immerniht vollständig durh genaue Modelle erklärt.Ein wihtiges Mittel, um Modelle dieser Vorgänge zu verizieren sowie Vorhersagenüber die Auswirkungen von geänderten Prozessbedingungen mahen zu können, sindComputersimulationen.Computersimulationen werden in nahezu allen Bereihen von Wissenshaft undTehnik angewendet. Sie sind besonders geeignet, um solhe Systeme, die analy-tish zu komplex oder noh unvollständig harakterisiert sind, zu untersuhen. Si-mulationsmodelle sind Abstraktionen der in der Realität stattndenden, komplexenProzesse. Sie sind immer idealisiert und nur innerhalb ihrer vorgegebener Grenzengültig. Voraussagen von Modellen sind stets kritish unter diesen Aspekten zu be-werten und können auÿerhalb der Modellgrenzen shlihtweg falsh sein [80℄.Die Ausführung von Modellen in Computersimulationen gestattet die Durhführungvon virtuellen Experimenten. Damit verbunden ist oftmals eine erheblihe Zeit- undKostenersparnis im Vergleih zu realen Experimenten. Darüber hinaus gestattenComputersimulation auh die Ermittlung von Prozesszuständen und physikalishenGröÿen, deren Messung in realen Experimenten unmöglih oder nur mit sehr groÿenAufwand zu bewerkstelligen ist.Simulationen liefern im Allgemeinen sehr viele Informationen über die simuliertenProzesse. Das Management dieser Daten beinhaltet das Speihern, Verteilen, Su-hen, sowie die statistishe Vor- und Aufbereitung von Daten und ist ein wihtiger67
68Faktor für den Erfolg von Simulationssoftware in akademishen und kommerziellenAnwendungsbereihen.Durh Anwenden analytisher und statistisher Auswertungsmethoden lassen sihComputersimulationen für die Optimierung von Prozessen einsetzen. In tehnishenProzessen erfolgt diese Optimierung meist indirekt durh wiederholte Interpretationder Simulationsergebnisse und Reparameterisierung des Modells.5.1 ÜberblikDie Modellierung von Prozessen in Computersimulationen kann auf vielfältige Weiseerfolgen. Besonders signikant ist die Untersheidung von statishen Modellen, beidenen die Zeit keine Rolle spielt und dynamishen Modellen, bei denen die zeitliheÄnderung von Prozessgröÿen von Interesse ist. In dynamishen Modellen könnensowohl kontinuierlihe zeitlihe Abläufe als auh zeitdiskrete Ereignisse abgebildetwerden. Beispiele für solhe Simulationen nden sih in Tabelle 5.1.Modelle können auÿerdem in stohastishe und deterministishe Modelle untershie-den werden. In stohastishen Modellen spielen diskrete oder kontinuierlihe Zufalls-gröÿen eine entsheidende Rolle. In der Regel werden in stohastishen Modellen dieKenngröÿen von statistish verteilten Zufallsgröÿen durh eine sehr groÿe Anzahlvon Zufallsexperimenten ermittelt. Sie sind somit eine Anwendung des Gesetzes dergroÿen Zahlen. Im Gegensatz zu den stohastishen Modellen treen deterministi-she Modelle Vorhersagen auf der Basis von vorgegebenen mathematishen Bezie-hungen oder algorithmishen Vorshriften zur Verarbeitung der Eingabedaten undModellparameter [81℄.5.1.1 SimulationsartenMonte CarloSimulationZur Simulation stohastisher Modelle wird sehr häug die Monte CarloMethodeverwendet, weil sie intuitiv, einfah zu realisieren und stabil ist.Sie basiert auf einer groÿen Anzahl von Zufallsexperimenten, deren Ausgang zur Be-rehnung der gesuhten Zufallsgröÿe aufgerehnet wird. Angewendet wird damit dasGesetz der groÿen Zahlen (Gl. (5.1)), welhes in seiner einfahsten Form besagt, dasssih die relative Häugkeit des Ausgangs eines unabhängigen ZufallsexperimentesXi








P (Xn| > ǫ) = 0.








P (x)A(x)dnx. (5.3)Darin ist P (x) ein normiertes statistishes Gewiht oder einfaher die Wahrshein-lihkeit für den Zustandes x. 〈A〉 ist der Wert der Gröÿe A im Zustand x. DieSummation im diskreten oder Integration im kontinuierlihen Fall erfolgt über denPhasen- oder Zustandsraum Ω des Systems [80℄.Häug ist der Zustandsraum so groÿ, dass eine vollständige Summation oder Inte-gration niht möglih ist. Statt die gesamte Summation durhzuführen, wird eine






A(xi). (5.4)Die Genauigkeit der Näherung ist ausshlieÿlih vom Umfang der Stihprobe undniht von der Anzahl der Parameter abhängig. Daraus ergibt sih im Allgemeinenein groÿer Rehenaufwand, um ausreihend viele Terme zu berehnen. Die MonteCarloMethode ist somit gut geeignet, analytish shwer lösbare Probleme zu be-rehnen. Allerdings bestehen auh gravierende Nahteile, die gegen den Einsatz derMonte CarloMethode sprehen. Zum einen ist es je nah physikalishem Systemsehr shwierig, die Markovkette so zu generieren, dass die Verteilung der Zuständeder tatsählihen Wahrsheinlihkeit entspriht und dass der gesamte Zustandsraumabgedekt wird. Der Algorithmus zur Generierung der Zustände xi muss daher er-godish1 sein [80℄.Ein weiterer Nahteil der Methode ist die häuge Berehnung von Funktionswer-ten A(xi), die unter Umständen sehr zeitaufwändig sein kann. Gleihzeitig bietetsih darin ein groÿes Potenzial, die Berehnung durh Parallelisierung wesentlih zubeshleunigen.Ein konkrete Anwendung der Methode für die Berehnung des Teilhenussesin geätzten Strukturen ist die Simulation von Teilhenbahnen durh Monte CarloRaytraing. Als Zustände xi werden die Orts- und Impulsvektoren der Teilhenim Plasma gewählt. Die Verteilung dieser Vektoren ist durh die Konzentration derTeilhen im Plasma sowie deren Winkel- und Energieverteilungsfunktionen gegeben.Die Funktion A entspriht der Flussdihte von Teilhen an der Grenzähe von1Ein System heiÿt ergodish in Bezug auf eine Eigenshaft, wenn das Sharmittel (der Mit-telwert aus vielen Elementen zu einem Zeitpunkt) gleih dem Zeitmittel (dem Mittelwert einesElementes über einen langen Zeitraum) ist. Beispielsweise ist der Mittelwert der Augenzahl von1000 gleihzeitig geworfenen Würfeln annähernd gleih dem Mittelwert von 1000 naheinanderausgeführten Würfen mit einem Würfel.
71Probe und Gasphase. Sie wird berehnet, indem der Weg von Teilhen entlang ihrerBewegungsrihtung verfolgt wird. Dabei kann es beim Auftreen an Oberähen zueiner oder mehrfaher Reexion kommen.Finite Elemente-MethodeEin weiteres Verfahren zur näherungsweise numerishen Berehnung von Zustands-gröÿen eines Systems ist die Finite Elemente-Methode (FEM). Sie dient insbesonderezur Approximation von elliptishen Dierentialgleihungen und Integralgleihungenmit Randbedingungen [41℄. Viele komplexe dynamishe Systeme in den Ingenieur-und Naturwissenshaften lassen sih so modellieren. Beispiele sind das Flieÿverhaltenvon Fluiden, die Verformung von Materialien und die Wärmeleitung in Festkörpern.In der Finiten Elemente Methode wird das Lösungsgebiet der gesuhten Dierenti-algleihung zunähst in eine beliebig groÿe Anzahl von Elementen endliher (niter)Gröÿe aufgeteilt. Auf den Elementen werden sogenannte Basisfunktionen deniert.Die Besonderheit dieser Basisfunktionen besteht darin, dass sie lokalen Support ha-ben, d. h. nur auf dem eigentlihen und wenigen anderen umliegenden Elementenvershieden von Null sind. In der Regel werden als Basisfunktionen Polynome nied-rigen Grades gewählt oder ihre Struktur wird bereits durh die physikalishen Pro-blemstellung impliziert. Die gesuhte Lösung der Dierentialgleihung wird durheine Linearkombination der Basisfunktionen approximiert [64℄.In Abb. 5.1 ist die Finite Elemente-Methode shematish für die Approximation einereindimensionalen Funktion durh lineare Basisfunktionen mit lokalem Support dar-gestellt. Durh Linearkombination der einzelnen Basisfunktionen in einem Elementerhält man für jedes Element eine Elementmatrix. Die Elementmatrizen der einzel-nen Elemente werden zu einer sogenannten Steigkeitsmatrix zusammengefasst undentsprehend ihrem Support über benahbarte Elemente überlappend aufaddiert.Die Steigkeitsmatrix spiegelt die Beziehung der Elemente untereinander wider.Die einzelnen Basisfunktionen werden mit Testfunktionen, die ebenfalls lokalen Sup-port besitzen, multipliziert und mit den Randbedingungen in die Dierentialglei-hung als Lösungsansatz eingesetzt. Die Dierentialgleihungen werden in der Regelnumerish integriert. Die Tatsahe, dass die Basisfunktionen nur lokalen Supportbesitzen, führt dazu, dass statt der Integration eine Summation über die einzelnenElemente durhgeführt werden kann. Aus der numerishen Integration und den Ele-menten der Steigkeitsmatrix ergeben sih die Koezienten für ein groÿes lineares
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Abbildung 5.1 Finite Elemente-Approximation einer unbekannten Funktion durhlineare Basisfunktionen mit lokalem Support. Die unbekannten Knotenwerte Bi werdenals Lösung eines linearen Gleihungssystems berehnet, dessen Koezienten sih durhgewihtete numerishe Integration der unbekannten Funktion B(x) ermitteln lassen.(Bild nah Cohen [64℄)
73Gleihungssystem, dessen Lösung die gesuhten Linearkoezienten sind.Die Finite Elemente-Methode hat gegenüber anderen Simulationsverfahren eine Rei-he von Vorzügen, aber auh einige Nahteile. Prinzipiell lässt sih die Methode aufnahezu alle Systeme anwenden, die sih durh partielle Dierentialgleihungen mo-dellieren lassen. Die Exaktheit der Lösung ist nur bestimmt durh die Anzahl derElemente, in die das Lösungsgebiet unterteilt wird, sowie dem Funktionsraum dergewählten Basisfunktionen. Man kann zeigen, dass die Finite Elemente-Methode dieoptimale Lösung innerhalb des durh die Basisfunktionen aufgespannten Funktions-raumes liefert [64℄.Nahteilig ist der hohe Berehnungsaufwand, der sih insbesondere bei der Lösungsehr groÿer Systeme ergibt. Die Methode ist jedoh gut parallelisierbar.5.1.2 Plasma- und ÄtzsimulatorenDie Simulation von Plasmaätzprozessen ist wegen der Vielzahl an Parametern äu-ÿerst komplex und aufwändig. Insbesondere die Verbindung von makroskopishenPlasmasimulationen und Ätzimulationen der Topograe in mikroskopishen Gröÿen-ordnungen ist in der Praxis shwierig zu realisieren [2℄. Die meisten Simulatoren sinddaher auf die eine oder andere Simulation ausgerihtet.Makroskopishe PlasmasimulationenMakroskopishe  d. h. in der Gröÿenordnung der Reaktorgeometrie angesiedelte Plasmamodelle sind ein wihtiger Bestandteil einer integrierten Plasmaprozesssimu-lation. Sie berehnen den Fluss aller Reaktanten, welhe die Probenoberähe ausdem Plasma erreihen. Diese Flüsse lassen sih nahfolgend in Oberähenmodellenim mikroskopishen Bereih in der Topologiesimulation zur Berehnung lokaler Ätz-raten verwenden.Um die Flüsse der Reaktanten an der Oberähe zu berehnen, müssen makroskopi-she Plasmamodelle die elektromagnetishen Vorgänge, den Energietransport durhElektronen und die Ionisationsvorgänge im Plasma zusammenhängend modellieren.In den letzten Jahren wurden für diese Herausforderung einige Softwarepakete ent-wikelt und erfolgreih für die Simulation von Plasmareaktoren eingesetzt [8385℄.In diesen Simulatoren werden die partiellen Dierentialgleihungen, die sih aus denErhaltungsgleihungen der Masse, des Impulses und der Energie ergeben, numerish
74für Elektronen, positive und negative Ionen sowie neutrale Reaktanten gelöst. Au-ÿerdem sind darin die Maxwellgleihungen zur Berehnung des elektrishen Feldesund die Poissongleihung zur Ermittlung des elektrostatishen Potenzials enthalten.Als hervorragendes Beispiel einer makroskopishen Plasmasimulation ist das HybridPlasma Equipment Model (HPEM) zu nennen, das an der Universität von Illinoisentwikelt wurde [3℄. Mit diesem Simulator lassen sih komplexe Reaktorgeometri-en, Plasmaquellen und vershiedene Material-Gas-Systeme simulieren. Das HPEMbesteht aus drei wesentlihen Modulen: dem elektromagnetishen Modul (EMM),dem Elektronen-Energie-Modul (EEM) und einem Gaskinetik-Chemie Modul (GK-CM). Die induktiv eingekoppelten elektromagnetishen Felder werden durh das
Abbildung 5.2 Shema des HPEM - Hybrid Plasma Equipment Model Simulators(entnommen aus INTRODUCTION TO THE HYBRID PLASMA EQUIPMENT MO-DEL, M. J. Kushner, University of Illinois)EMM berehnet und im EEM verwendet, um die Elektronentemperatur und dieElektronenreaktionskoezienten ortsabhängig zu ermitteln. Aus diesen Ergebnissenwird im GKCM die Dihte der Reaktanten sowie das Plasmapotenzial berehnet.Die Dihten, Ionisierungsgrad und Potenziale des GKCM dienen in einem iterativenVerfahren dem EMM und EEM zur shrittweisen Konvergenz hin zu einer stabilenLösung.
75RandshihtsimulationenDie Randshiht (engl. sheath) formiert sih zwishen dem Plasma und den umge-benden Oberähen. Innerhalb dieser Shiht bildet sih ein starkes elektrishes Feldaus, welhes die bewegliheren Elektronen daran hindert, das Plasma zu verlassenund positive Ionen aus dem Plasma heraus beshleunigt. Auf ihrem Weg durh dieRandshiht erfahren die Ionen, abhängig von ihrer mittleren freien Weglänge undder Dike der Randshiht, Stöÿe mit anderen Gasteilhen. Die Randshiht hat so-mit einen groÿen Einuss auf die Winkel- und Energieverteilung der Ionen.Ein Randshihtmodell, welhes in vielen Plasmaätzsimulatoren implementiert wur-de, ist das Godyak-Sternberg-Modell [86℄. Das relativ groÿe Netz, welhes bei derSimulation der elektrishen Felder im Plasma verwendet wird, kann die Randshihtnur unzulänglih abbilden. Auÿerdem basieren die Plasmasimulationen zumeist aufden Gleihungen der Fluiddynamik, was einen direkten Zugri auf die Winkel-und Energieverteilungsfunktionen der Ionen vehindert. Aus diesem Grund basie-ren die meisten Simulationen der Randshiht auf der Monte CarloMethode, umdie Winkel- und Energieverteilung der Ionen an der Probenoberähe zu ermitteln.Eine Implementation dieser Methode ndet sih im Softwarepaket IONTRANS-TheIon ED&AD-Simulator, welhes im SPEEDIE2 Prolsimulator [87℄ integriert wur-de.Ein weiterer Simulator, der die Randshihtsimulation mithilfe der Monte CarloMethode implementiert, ist PCMCM3 [88℄, welhes wie HPEM an der Universityof Illinois entwikelt wurde. Es verwendet die Ausgaben der HPEM Module undsimuliert Pseudo-Partikel aller Reaktanten, um die Energie- und Winkelverteilungs-funktionen an der Probenoberähe zu bestimmen.OberähenreaktionenDie Evolution geätzter Strukturen ist durh die lokale Ätzrate festgelegt. Um siezu bestimmen, müssen alle maÿgeblihen physikalishen Details im Oberähenre-aktionsmodell berüksihtigt werden. Besonders der Transport von Neutralen undIonen innerhalb von Strukturen, inklusive der Reexion, Sputtern und Redepositionvon Material, diuse Reemmision von Neutralen, Oberähendiusion spielen einewihtige Rolle bei der realistishen Modellierung [2; 89℄.2SPEEDIE - Stanford Prole Emulator for ething and deposition in IC engineering3PCMCM - Plasma Chemistry Monte CarloModel
76Die am meisten genutzte Simulationstehnik ist die Monte CarloSimulation, umdie lokale Flussdihte und die Verteilung von Neutralen und Ionen in Strukturenzu simulieren. Sie kann mit der Simulation der Randshiht gekoppelt sein. DieseTehnik wird beispielsweise in SPEEDIE umgesetzt.5.1.3 Kritik/UnzulänglihkeitenDie Entwiklung von Plasmasimulationen und Oberähenmodellen hat in den letz-ten Jahren groÿe Fortshritte zu verzeihnen. Allerdings ist eine vollständige Integra-tion von makroskopishen Plasmamodellen und mikroskopishen Oberähenmodel-len immer noh niht zufriedenstellend realisiert. Besonders der Übergang von FEMund semi-analytishen Lösungen in Plasmamodellen zur Monte CarloMethode inTopograesimulationen reduziert die erreihbare Genauigkeit und die Geshwindig-keit von Simulationen. Die erreihbare Genauigkeit der Plasmasimulation werdendurh das statistishe Raushen, welhes aus der Monte CarloMethode resultiert,niht optimal genutzt.5.2 Topograshe OberähenmodelleDas Ätzen und Deponieren von Materialien im Plasma ndet stets an der Grenzä-he von ionisiertemGas und der Probe statt. Während des Prozessablaufes unterliegtdie Probenoberähe dynamishen Veränderungen und lokalen räumlihen Vershie-bungen, die durh die lokalen Ätz- und Depositionsraten hervorgerufen werden. DieTopograe des betrahteten Probengebietes ist demzufolge ständigen Veränderun-gen unterlegen.Die geometrishe Modellierung solher bewegliher Grenzähen ist seit langem Ge-genstand der Forshung. Wiederum gab die Entwiklung und Verbreitung von leis-tungsfähigen Grakprozessoren in Computern der Modellierung und Darstellung vondreidimensionalen Oberähen einen gewaltigen Vorshub [90℄.Die numerishen Methoden und Algorithmen, die die Bewegung der Oberähe er-mitteln, spielen eine ganz entsheidende Rolle bei der Wahl geeigneter Topographie-modelle, weil von ihnen die Genauigkeit, Stabilität und Ezienz eines Simulatorsabhängen [90℄. Für die Topographiesimulation in Plasmaätz- und Depositionsprozes-sen existieren imWesentlihen zwei Arten von topographishen Oberähenmodellen- die Volumenzellalgorithmen und die Flähennetzalgorithmen [90; 91℄.
77Darüber hinaus wurden sogenannte netzfreie Algorithmen entwikelt, die jedohnoh Gegenstand aktueller Forshung sind [92℄.5.2.1 Level-Set-MethodeDie Level-Set- oder Niveaumengen-Methode ist ein numerishes Verfahren, um Kur-ven oder Oberähen von Objekten und deren Bewegungen zu approximieren. DasVerfahren wurde seit den 1980iger Jahren vor allem von den amerikanishen Mathe-matikern Stanley Osher und James Sethian [93℄ entwikelt und wird auf vershiede-nen Anwendungsgebieten zur Simulation eingesetzt.Bei der Level-Set-Methode muss die Topologie, wie z. B. die Anzahl niht zusam-menhängender Gebiete, a priori niht bekannt sein, und sie kann sih während derBerehnung ändern. Dies erlaubt die einfahe Verfolgung der Ränder bewegliherObjekte.In der Level-Set-Methode wird im dreidimensionalen Raum ein zweidimensionalerRand Γ (eine Kurve) als Nullstellenmenge (Niveaumenge) einer dreidimensionalenHilfsfunktion φ(~x) beshrieben4.
Γ(~x) = {~x|φ(~x) = 0} (5.5)Die Hilfsfunktion wird auf dem ganzen betrahteten Gebiet deniert, und zwar mitpositiven Werten auf der einen und negativen Werten auf der anderen Seite von Γ.Bei einem zeitlih veränderlihen Rand kann analog eine zeitabhängige Hilfsfunktion
φ(~x, t) deniert werden. Bewegt sih solh ein Rand entlang seiner Normalenrihtungmit einer Geshwindigkeit ~v(~x, t) in Rihtung positiver φ(~x, t), kann man diese Be-wegung mittels einer so genannten Hamilton-Jaobi-Gleihung für die Hilfsfunktiondarstellen
δφ
δt
= −~v · |∇φ| (5.6)Diese partielle Dierentialgleihung kann mit Hilfe von numerishen Näherungsme-thoden (z. B. Finiten Dierenzen) auf einem numerishen Gitter berehnet werden.Um die Kurve Γ zu vershiedenen Zeitpunkten der Bewegung darzustellen, mussnun die Nullstellenmenge der Funktion φ verfolgt werden [93; 94℄.4Das Verfahren ist auh auf mehr oder weniger als drei Dimensionen anwendbar
785.2.2 Volumenzell-MethodeBei den Volumenzellmethoden [95; 96℄ wird das gesamte Raumgebiet der untersuh-ten Probe durh ein Gitter in kleine quaderförmige Volumenelemente (Voxel) zerlegt.Jedem Element im Gitter werden die Materialeigenshaften zugewiesen, sowie derAnteil des geätzten Materials in diesem Volumenelement. Die Ätzung erfolgt durhdas sukzessive Entfernen von Volumenelementen, abhängig von der ermittelten lo-kalen Ätzrate und der Anzahl der exponierten Quaderähen.Mit Volumenzell-Methoden können beliebige geometrishe Strukturen, wie z. B. mitLöhern oder unzusammenhängende Volumina, modelliert werden.Ein wesentliher Vorteil dieser Vorgehensweise ist, dass kein Selbstübershneidungoder Shleifenbildung der Oberähe auftreten kann.Allerdings bedingt die Zerlegung in kleine Volumenelemente einen sehr hohen Spei-herplatzbedarf. Dieser kann durh die Verwendung ezienter Datenstrukturen inder Simulation stark verringert werden. Übliherweise werden Ot-Trees oder Quad-Trees5 eingesetzt, um Suhen und Modikationen der Voxeldaten ezient zu ermög-lihen. In Abb. 5.3 ist die Aufteilung eines zweidimensionalen Gebietes dargestellt.Die Unterteilung in kleinere Elemente erfolgt hierarhish, solange ein Teilgebietvershiedene Materialeigenshaften enthält oder ein Grenzwert für die Kantenlängeder Elemente erreiht ist.Der Volumenzell-Methode ist eine Ungenauigkeit der Darstellung inhärent, diedurh die minimale Kantenlänge der Voxel gegeben ist. Auÿerdem werden durhdie Verwendung von Quadern, bestimmte Ätzrihtungen bevorzugt [90℄.Die Volumenzell-Methode ist deshalb für die Topographiesimulation von Ätz- undDepositionsprozessen nur bedingt geeignet.5.2.3 FlähennetzeIm Gegensatz zur Volumenzell-Methode wird bei den Flähennetzen nur die Grenz-ähe zwishen Festkörper und Gasphase modelliert. Punkte auf der Oberähewerden dabei durh Kanten verbunden, aus denen wiederum zusammenhängendeFlähenelemente entstehen. Die Lage der Punkte, sowie die Form und Gröÿe derFlähenelemente sind abhängig vom gewählten Teilungsverfahren und müssen nihtnotwendigerweise gleih sein. Üblih sind Aufteilungen in Dreieke, Rehteke oder5Bäume, deren Elemente entweder 8(4) oder gar keine Elemente enthalten
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Abbildung 5.3 Hierarhishe Aufteilung eines zweidimensionalen Raumgebietes inrehtekige Flähenelemente. Eine Aufteilung eines Flähengebietes ndet nur statt,solange ein Teil der Grenzähe im Gebiet enthalten ist und eine minimale Gröÿeniht untershritten wird. Die Daten können sehr ezient in Quad-Trees oder k-d-Bäumen [97℄ gespeihert und verarbeitet werden.
gemishte Teilungen wie in Abb. 5.4. Es existieren vershiedene Algorithmen, beidenen entweder die Punkte oder die Flähen entlang eines Vektors entsprehend derlokalen Ätzrate bewegt werden. Im Allgemeinen liefern Simulationen, die auf Flä-hennetzen basieren, sehr exakte Ergebnisse. Es ist jedoh notwendig, während derTopologiesimulation das Netz ständig zu verwalten, weil topologishe Instabilitäten,wie Selbstübershneidungen und Partitionierung auftreten können. Diese Eektemüssen lokalisiert und durh das Netzmanagement korrigiert werden, um die E-zienz und Korrektheit des Simulators zu erhalten. In Abb. 5.5 ist die Kongurationeines Flähennetzes vor und nah einem Ätzshritt dargestellt. Im umrandeten Be-reih kommt es zu einer Selbstübershneidung von Flähen, die korrigiert werdenmuss.Die Generierung hohqualitativer Netze ist entsheidend für die Ezienz und Ge-nauigkeit der darauf angewandten Simulationsalgorithmen. Sowohl die Anzahl vonPunkten als auh deren Verteilung innerhalb des Simulationsgebietes beeinussenbeide Faktoren.
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Abbildung 5.4 Flähennetz mit gemishten Elementen (Drei- und Viereke)Delaunay-TriangulationZur ezienten Erzeugung von Dreieksnetzen wird in vershiedensten Bereihen derSimulation und Visualisierung von Oberähen die Delaunay-Triangulation ange-wendet.In einer Delaunay-Triangulation wird erreiht, dass die Dreieke des Netzes möglihstgroÿe Innenwinkel aufweisen. Der kleinste Innenwinkel im gesamten Netz wird ma-ximiert. Diese Eigenshaft wird durh die Erfüllung der Umkreisbedingung erreiht,in welher kein anderer Ekpunkt im Umkreis eines Dreiekselementes vorhandensein darf. Dadurh werden annähernd gleihseitige Dreieke im Netz erzeugt, wasvorteilhaft zur Maximierung der Genauigkeit für zahlreihe Algorithmen ist.Die Delaunay-Triangulation ist niht eindeutig und es können weitere Bedingungenan die Gröÿe und Form der erzeugten Elemente gestellt werden, die eine weitereSteigerung der Genauigkeit oder Reduzierung des Berehnungsaufwandes bewirken.Im Abb. 5.6 ist die Zerlegung eines Gebietes mittels Delaunay Triangulation und dieUmkreise der Dreieke dargestellt. Im dreidimensionalen Raum wird statt der Um-kreisbedingung die analoge Umkugelbedingung verwendet, welhe dann aus jeweilsvier Punkten einen Tetraeder erzeugt.Es gibt mehrere Ansätze zur Konstruktion von Delaunay-Triangulationen [97100℄.Der beste erreihte Ansatz erreiht eine Laufzeitkomplexität6 von O(n logn) [97℄.6Die O-Notation oder Landausymbole werden in der Informatik bei der Analyse von Algorith-men verwendet und geben ein Maÿ für die Anzahl der Elementarshritte in Abhängigkeit von der
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Abbildung 5.5 Flähennetz einer langen parallelen Grabenstruktur und zweidimen-sionale Projektion der Shnittähe. Die eingezeihneten Vektoren beshreiben das Vor-anshreiten der Ätzfront in der Zeit ∆t. Durh die Vershiebung der Knoten 1, 2 und3 tritt im umrandeten Bereih Selbstübershneidung auf und das Netz muss korrigiertwerden.
StringalgorithmusEin Spezialfall der Flähennetze ist die Reduktion der Oberähe auf nur eine Di-mension [101℄.Für viele geätzte Strukturen ist es ausreihend, Prolquershnitte zu simulieren.Dies trit insbesondere immer dann zu, wenn es sih im rotationssymmetrishe Lö-her oder lange gerade Gräben handelt. In diesen, sehr häug auftretenden Fällen,reiht es aus, die Oberähe in der Shnittebene durh eine gekrümmte linienförmigeGröÿe der Eingangsvariablen an.
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. (5.7)Während der Simulation werden die Knoten entlang ihres zugewiesenen Bewegungs-vektors ~vi um den Betrag, der sih aus der lokalen Ätzrate ER(~pi) und der Simula-
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Abbildung 5.7 Approximation der Probenoberähe durh linear interpolierten Li-nienzug und Voranshreiten der Ätzfront in einem Simulationsshritttionsshrittweite ∆t ergibt, vershoben
~pi|t+∆t = ~pi|t + ER(~pi) · ~di. (5.8)Nah dem Vershieben der Knoten im String kann es passieren, dass sih Teile derOberähe übershneiden und eine Korrektur des Strings notwendig wird. Die Bil-dung einer solhen Shleife ist in Abb. 5.8 dargestellt. Normalerweise wird der, durhdie Übershneidung abgetrennte Teil der Probe aus der Simulation entfernt.In einer der ersten Beshreibungen des Stringalgorithmus in Ätzsimulationen durhJewett [101℄ wurde ein sehr simpler Algorithmus zum Aunden der Shleifen vorge-stellt, der auh in den meisten anderen Implementierungen [4℄ eingesetzt wird. Dabeiwerden die einzelnen Abshnitte des Strings naheinander auf einen Shnittpunktmit (fast) allen nahfolgenden Abshnitten getestet. Oensihtlih ist die Komple-xität dieses Algorithmus O(n2). Je kleiner die Strukturen, die durh den Stringabgebildet werden, sind, um so dihter müssen die Knoten auf dem String verteiltsein. Bei einer Stringlänge von 1000 Knoten müssen also nahezu 500 000 Shnitt-punkttests durhgeführt werden.
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Abbildung 5.8 Selbstübershneidung des Strings nah ÄtzshrittVerbesserung des StringalgorithmusWeil die quadratishe Erhöhung des Rehenaufwandes für die Abbildung sehr de-tailreiher Strukturen, die viele Knoten erfordern, niht hinnehmbar ist, wurde imRahmen dieser Arbeit ein neues Verfahren entwikelt, welhes eine entsheidendeVerringerung des Berehnungsaufwandes mit sih bringt.Der String, welher die Oberähe repräsentiert, kann als Abfolge von zusammen-hängenden Strekenabshnitten aufgefasst werden. Die einzelnen Streken werdenentsprehend ihrer Abfolge im String nummeriert.Im ersten Shritt des Verfahrens werden die ehten Shnittpunkte der Streken mit-hilfe des Sweep-Algorithmus [97℄ ermittelt. Dafür werden zunähst die Anfangs- undEndpunkte der Strekenabshnitte nah ihren x-Koordinaten sortiert und in aufstei-gender Reihenfolge in eine Ereignisstruktur eingefügt. Die imaginäre Sweep-Linieüberstreiht von links nah rehts parallel zur y-Ahse das Gebiet (siehe Abb. 5.9)des Strings und führt an den Ereignispunkten Operationen aus. Wird ein Anfangs-punkt einer Streke erreiht, so wird diese in eine, nah der Reihenfolge der Strekenin y-Rihtung sortierten, Statusstruktur eingefügt. Beim Einfügen wird ein Shnitt-punkttest mit den darüber und darunterliegenden Streken durhgeführt und  wennvorhanden  in die Ereignisstruktur eingefügt. Auf diese Weise können alle k ehtenShnittpunkte von n Streken in der Zeit O((n+ k) logn) gefunden werden (Beweis
85in [97℄). Sowie ein ehter Shnittpunkt aufgefunden wurde, werden die beteiligtenIndizes der Streken paarweise notiert. Aus Abb. 5.9 ist leiht zu erkennen, dass dieSelbstüberlappungen des Strings durh Entfernen der an den Shnittpunkten er-mittelten Bereihe, beseitigt werden können. Die entsprehenden Abshnitte werdenaus dem String gelösht und am Shnittpunkt wird ein neuer Knoten in den Stringeingefügt.In Topograesimulationen ist die Anzahl k der Shnittpunkte im Normalfall klein.
Abbildung 5.9 Sweepverfahren zum Entfernen von Shleifen bei der Prolevoluti-on. Mithilfe des Sweep-Algorithmus [97℄ werden die Shnittpunkte der Stringabshnitteermittelt und die Shleifenabshnitte notiert. Im Anshluss werden die Abshnitte ausdem String gelösht.Für eine Oberähe mit 1000 Knoten und nur wenigen Shleifen sind mit dem ver-besserten Verfahren somit nur Shnittpunkttests in der Gröÿenordnung von ≈ 20 000(anstelle der erwähnten ≈ 500 000 !) nötig.Durh die gefundene Verbesserung des Stringalgorithmus mithilfe des Sweep-Verfah-rens reduziert sih der Aufwand des Stringmanagements besonders bei vielen Kno-ten im String erheblih: Laufzeitmessungen von typishen Simulationen mit ≈1000Knoten ergaben eine bis zu 20 mal shnellere Berehnung der Oberähengeometrieim Vergleih mit der in [101℄ postulierten Methode. Umgekehrt können bei gleiherLaufzeit von Simulationen mit dem Sweep-Verfahren Oberähen mit mehr Knoten,d. h. mit höherer Genauigkeit, simuliert werden. Innerhalb des Managementshrit-
86tes ist es auÿerdem notwendig, neue Knoten in Segmenten einzufügen, deren Längezu groÿ im Vergleih zur erforderlihen Genauigkeit geworden ist oder Knoten, diezu diht beieinander liegen, aus Ezienzgründen zu entfernen. Die Punkte müssendabei keineswegs äquidistant sein. Eine weitere Verbesserung des Stringalgorithmuswurde in dieser Arbeit dadurh erreiht, dass die Rihtungsänderung des Linienzu-ges (Krümmung) an den benahbarten Ekpunkten als Maÿ für das Einfügen neuerPunkte dient. Dadurh wird eine adaptive Verteilung der Knoten erreiht. Berei-he, in denen sih kleine Substrukturen ausbilden, sind dadurh durh entsprehendviele Knoten approximiert, während weitestgehend ebene Bereihe mit nur wenigenKnoten ausreihend genau modelliert sind (Abb. 5.10).Besondere Sorgfalt erfordert die Implementierung des Netzmanagementes, weil sih
Abbildung 5.10 Adaptive Verteilung der Stringknoten. Die Dihte der eingefügtenKnoten orientiert sih an der Krümmung der approximierten Oberähebeim Durhlaufen des Strings in einer bestimmten Reihenfolge, z. B. von Anfangzum Ende oder von links nah rehts, bevorzugte Ätzrihtungen und Asymmetrieneinstellen.5.2.4 Netzfreie MethodenWährend die Volumenzellalgorithmen und die Flähennetze auf einer Aufteilung desbetrahteten Gebietes in ein Gitter oder Netz basieren, verwenden netzfreie Metho-den direkt die gegebene Geometrie der simulierten Strukturen für die Berehnung.Ein Beispiel ist die geglättete Teilhen-Hydrodynamik, die eingesetzt wird, um Hy-




Ausgehend von den Betrahtungen über die Eigenshaften von Plasmen und denTransport von Teilhen in verdünnten Gasen soll in diesem Kapitel als Shwerpunktdieser Arbeit ein neues Modell des Transports von Plasmaspezies in Mikrostruktu-ren entwikelt werden. Die vorgestellte Modellierung untersheidet sih grundsätzlihvon der hydrodynamishen Betrahtung [37℄, die nur für dihte Gase in ausgedehn-ten Volumina gilt, und der Moleküldynamik, die die Ausbreitung und Interaktionvon Einzelmolekülen modelliert [103℄.Basierend auf der ähnlihen Problemstellung bei der Simulation der Lihtausbrei-tung in omputergenerierten Szenen wird ein neuartiges mathematishes Modellentwikelt, welhes die Ausbreitung von Teilhen in Mikrostrukturen unter den Be-dingungen, wie sie in einem Plasmareaktor herrshen, beshreibt.Durh die Entwiklung des allgemeinen Transportmodells im Rahmen dieser Arbeitwurde erstmalig eine analytish-numerishe Betrahtung des Teilhentransportes fürdie Entwiklung einer ezienten und exakten Simulation ermögliht. Es stellt dieGrundlage für die in den weiteren Kapiteln spezialisierten Modelle für den Transportsowohl von elektish neutralen als auh geladenen Plasmaspezies dar.Zunähst sollen die wihtigsten physikalishen Gröÿen der Transporttheorie einge-führt und ihre Bedeutung erläutert werden. Mit ihrer Hilfe wird das allgemeineTransportmodell entwikelt. 89
906.1 Analogie zur OptikDie räumlihe und zeitlihe Ausbreitung der Radikale, Ionen und Elektronen wirddurh die Bewegung der Teilhen selbst, von den elektrishen und magnetishen Fel-dern, sowie der Geometrie innerhalb der geätzten Strukturen bestimmt. Die Partikelbilden Flüsse innerhalb und auÿerhalb der geätzten Strukturen. Deshalb heiÿt dasTeilgebiet der Physik, welhes sih mit dem Flieÿen von Stoen befasst, Trans-porttheorie. Der betrahtete Sto kann dabei sowohl Materie, Energie, Ladung odersogar Liht sein.Das Fahgebiet, welhes am meisten von der Entwiklung der Transporttheorie pro-tierte und gleihzeitig die Methoden zur eektiven Berehnung von Transportphä-nomenen hervorbrahte, ist überrashenderweise die Computergraphik [104℄. Für dierealistishe Darstellung der Beleuhtung von Szenen wurden seit der Einführung vongrakfähigen Computern vershiedene Verfahren entwikelt, die die Ausbreitung vonLiht und dessen optishe Wehselwirkung mit Oberähen ezient modellieren.Für die Eigenshaften und Besonderheiten der Lihtausbreitung werden innerhalbder physikalish basierten Computergrak folgende Annahmen getroen1. Liht bereitet sih geradlinig aus.2. Die Ausbreitung erfolgt mit Lihtgeshwindigkeit und somit in kleinem Maÿ-stab praktish verzögerungsfrei.3. Lihtquanten interagieren niht miteinander.4. Liht kann sowohl als Fluss von Partikeln (Lihtquanten) als auh als Welleangesehen werden (Teilhen-Welle-Dualismus).Im folgenden soll dargelegt werden, welhe Gemeinsamkeiten und Untershiede esbei der Berehnung der Verteilung von Reaktanten in geätzten Strukturen und derModellierung von globalen Beleuhtungsmodellen gibt und wie die Methoden derComputergrak ezient zur Berehnung verwendet werden können.6.1.1 Problemstellung in der ComputergrakSeit der Einführung grakfähiger Computer war die realistishe Darstellung vonSzenen die treibenden Kraft zur Entwiklung immer leistungsfähigerer Algorithmen
91und Grakhardware. Das Ziel einer photorealistishen omputergenerierten Szene-rie erforderte die Entwiklung globaler Beleuhtungsmodelle, die niht nur die lo-kale Strahlungsintensität, sondern auh den Austaush von Liht zwishen Flähenbeshreiben. Ein erster Ansatz eines globalen Beleuhtungsmodells war das Ray-Traing-Verfahren, bei dem Strahlen durh die Szene geshikt werden und an dengetroenen Flähen Eekten wie Reexion, Brehung und Absorption unterliegen.Das Ray-Traing-Verfahren ist jedoh niht für die Darstellung diuser Reexionenpraktikabel [64℄.Die ersten physikalish basierten globalen Modelle, die auh diuse Lihtreexio-nen umfassten, wurden aus dem Bereih des Wärmetransportes durh Strahlungentlehnt. Die ersten Methoden dafür wurden bereits in den 1950er Jahren entwi-kelt [105℄.6.1.2 Rehtfertigung der AnalogieUm die Methoden der Computergrak auf den Transport von Reaktanten zu über-tragen, müssen die Annahmen aus Abshnitt 6.1 über die Lihtausbreitung auhfür den Stotransport in geätzten Strukturen während des gesamten Ätzprozessesgelten.Geradlinige TeilhenausbreitungUngeladene Teilhen in Gasen bewegen sih solange gleihförmig geradlinig, bis siemit anderen Teilhen oder festen oder üssigen Oberähen wehselwirken oder eineäuÿere Kraft auf sie einwirkt.1 Geladene Teilhen erfahren durh die Anwesenheiteines elektrishen oder magnetishen Feldes eine Beshleunigung. Die Annahme dergeradlinigen Bewegung von geladenen Teilhen gilt also nur für Strukturen, in denenelektrishe und magnetishe Felder vernahlässigbar sind.Verzögerungsfreier Austaush von Teilhen zwishen FlähenDie mittlere Geshwindigkeit von Gasteilhen hängt von deren Temperatur ab (vgl.Abshn. 2.2). Bei den üblihen Prozesstemperaturen liegt die mittlere Geshwin-digkeiten (Gl. (2.7)) von Gasmolekülen in der Gröÿenordnung von einigen hundertMetern pro Sekunde. Die Gasmoleküle durhqueren somit die Strukturen in wenigen1Die Wirkung des Gravitationsfeldes kann hierbei vernahlässigt werden.
92Nanosekunden. Verglihen mit den Prozesszeiten im Bereih von einigen Sekundenerfolgt der Austaush von Gasmolekülen zwishen beteiligten Flähen somit prak-tish ohne Verzögerung.Wehselwirkungsfreie TeilhenausbreitungIn Abshnitt 1.1 wurde bereits die typishe Plasmadihte in Ätzprozessen genannt.Unter diesen Bedingungen liegt die mittlere freie Weglänge der Teilhen, wie siein Abshnitt 2.3.1 deniert wurde, in der Gröÿenordnung von einigen Zentimeternbis zu mehreren Metern. Verglihen mit den geätzten Strukturen, die eine Gröÿevon 0.001 . . . 100 µm besitzen, sind Stöÿe zwishen Teilhen untereinander in denStrukturen äuÿerst unwahrsheinlih und können deshalb vernahlässigt werden.Teilhen-Welle-Dualität von GasmolekülenEine Aussage der Quantenmehanik ist, dass sih jedes Objekt der Quantenweltsowohl als Teilhen als auh als Welle begreifen lässt.Die klassishe geometrishe Optik, die bereits im 17. Jahrhundert durh Newtonentwikelt wurde, basierte bereits auf der Annahme, dass Liht aus Teilhen bestehe.Weil die hier vorgestellten Methoden auf dieser klassishen geometrishen Optikbasieren, ist der Wellenharakter der beteiligten Teilhen in diesem Zusammenhangdeshalb ohne Bedeutung.6.1.3 Äquivalenz der physikalishen GröÿenWährend sih die Computergrak und die Theorie des Wärmestrahlungsaustaushesmit dem Transport von Strahlung auseinander setzt, werden beim Ätzen masse-behaftete Materieteilhen innerhalb der Strukturen transportiert. Damit verbundensind Untershiede in der Notation der jeweiligen physikalishen Gröÿen. Nahfol-gend sollen die notwendigen physikalishen Gröÿen und ihre jeweilige Entsprehungeingeführt werden.Partikeldihte n / KonzentrationSehr anshaulih ist die Vorstellung von Partikeln, die in einem gegebenem Volumenumherieÿen. Partikel sind leiht zu zählen und ihre Bewegung im Raum kann nah-vollzogen werden. Die Gesamtzahl N(x) von Partikeln, bezogen auf ein Volumen V ,




. (6.1)Während in der klassishen Newtonshen Strahlenoptik von Partikeln oder Korpus-keln (kleinen Körperhen) ausgegangen wird, so spriht man in der Plasmahemievon der volumenbezogenen Teilhenzahl oder einfaher Konzentration.Teilhenussdihte φMan betrahtet nun einen Strom von Partikeln, die sih alle mit der gleihen Ge-shwindigkeit ~v in die gleihe Rihtung bewegen. Wie groÿ ist nun die Anzahl vonPartikeln, die in einer Zeit dt eine innitesimal kleine Flähe dA mit dem Winkel θ⊥zur Flähennormalen durhqueren? Oensihtlih können nur Partikel, die sih zumZeitpunkt t = 0 im Volumen mit der Grundähe dA cos θ⊥ und der Länge v · dtbefunden haben, die Flähe in der Zeit dt durhdringen (Abb. 6.1. Die Gesamtzahlder Teilhen, die eine Flähe dA durhqueren, ist darum gegeben durh
N(~x) = p(~x) dV
= n(~x)( v dt cos θ⊥) dA.
(6.2)Die Anzahl der Partikel ist somit proportional zur durhdrungenen Flähe und zurZeit.Der Grenzwert der Teilhenzahl für t → 0 und A → 0 heiÿt Teilhenussdihte undist deniert als
φ(~x) =
dN(~x)





















L(~x, ~ω) cos θ⊥ dω dA (6.5)
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Abbildung 6.1 Anzahl der Teilhen, die eine Flähe dA in v dt durhdringen.Der Term L(~x, ~ω) heiÿt spezishe Intensität oder Strahldihte2. In Gl. (6.5) wird iminneren Integral über den Raumwinkel ΩK , der die gesamte Kugel um ~x bezeihnet,integriert.Spezishe Intensität LDie spezishe Intensität L(~x, ~ω) ist die Emissionsleistung3 pro Zeiteinheit per pro-jizierter Flähe senkreht zum Strahl und per Raumwinkel in Rihtung des Strahls.Die geometrishen Beziehungen sind in Abb. 6.2 deniert. Mit ihrer Kenntnis lassen
Abbildung 6.2 Die spezishe Intensität ist die Emissionsleistung per projizierterFlähe senkreht zum Strahl per Einheitsraumwinkel in Rihtung des Strahlssih alle übrigen Gröÿen berehnen. So ist beispielsweise der dierentielle Fluss in2Das Formelzeihen L für die spezishe Intensität oder Strahldihte entpriht in der Pho-tometrie der Leuhtdihte (engl. luminane) und wird deshalb ebenfalls in der Transporttheorieverwendet.3In der Radiometrie betrahtet man die Energie der abgegebenen Strahlung. Daher hat diespezishe Intensität die Einheit (W · m−2 · sr−1). Für die Teilhenzahl als betrahtete Gröÿeergibt sih die Einheit (s−1 ·m−2 · sr−1)
95einem innitesimal kleinem Strahlkegel mit der Shnittähe dA und dierentiellemStreuwinkel dω
dΦ = L(~x, ~ω) cos θ⊥ dω dA. (6.6)Die spezishe Intensität entlang eines Strahls ist konstant, solange Eekte wieAbsorption und Streuung vernahlässigbar sind. Den Beweis dafür liefern Abb. 6.3und folgende Argumentation.Der totale Fluÿ, welher die erste Flähe in Rihtung der zweiten verlässt, mussgleih dem Fluÿ sein, der die zweite Flähe erreiht (Abb. 6.3).
L1 dω1 dA1 = L2 dω2 dA2. (6.7)Es gilt allerdings dω1 = dA2/r2 und dω2 = dA1/r2 und somit
Ttp = dω1 dA1 = dω2 dA2 =
dA1 dA2
r2
. (6.8)Die Gröÿe Ttp wird Durhsatz (engl. throughput) des Strahlbündels genannt. Ausihr folgt die Shlussfolgerung L1 = L2 Gl. (6.8).















Lo(~x, ~ω) cos θ⊥ dω. (6.10)Bestrahlungsstärke und spezishe Ausstrahlung sind physikalishe Intensitäten, d.hsie beshreiben die Energie oder Teilhenzahl pro Zeit und pro Flähe.6.2 Das globalen Transportmodell(Rendering-Gleihung)Globale Transportmodelle berüksihtigen den Austaush von Materie oder Energiejedes einzelnen Punktes mit allen anderen Punkten der untersuhten Struktur.Von besonderer Bedeutung sind dabei die geometrishen Beziehungen zwishen denPunkten der Oberähe, sowie deren Emissions,- Reexions- und Absorptionseigen-shaften.6.2.1 Sihtbarkeit von StrahlungsquellenDer einfallende Fluss an einem Punkt der Oberähe setzt sih aus dem von einerQuelle direkt ausgesendeten und dem an anderen Oberähen reektierten Flusszusammen. Teile von ausgedehnten Quellen oder Oberähen können jedoh durhandere Teile verdekt werden. Dies führt zu einer Abshattung von einfallenderStrahlung. Geht man davon aus, dass sih Strahlung bzw. Teilhen einer Speziesgeradlinig ausbreiten und niht miteinander interagieren, kann die Berehnung derSihtbarkeit von Oberähen als rein geometrishes Problem aufgefasst werden.Die Sihtbarkeit zwishen zwei Punkten der Oberähe kann als zweiwertige Funkti-on V (x, x′) aufgefasst werden, die den Wert 1 hat, wenn der Transport von Teilhenoder Strahlung auf direktem - in der Regel geradlinigem - Weg erfolgen kann und0 wenn andere Teile der Oberähe zwishen den beiden Punkten liegen.
V (x, x′) = V (x′, x) =
{
1 : wenn x' sihtbar von x
0 : sonst. (6.11)
976.2.2 Bidirektionale ReexionsfunktionFür globale Beleuhtungsmodelle spielt die Reexion von Strahlung an Oberähen,neben anderen wellenoptishen Phänomenen wie Brehung, Streuung und Beugung,die zentrale Rolle.Zur Charakterisierung der Reexion an Oberähen betrahtet man die einfallendeStrahlung entlang eines shmalen Strahlbündels aus der Raumrihtung ~ωi. Der Anteilreektierter Strahlungsleistung in eine Rihtung ~ωo ist proportional zum Anteil derankommenden Strahlungsleistung aus Rihtung ~ωi
dLo( ~ωo) ∝ dE(ωi). (6.12)Gl. (6.12) sagt nihts anderes aus, als dass eine Verstärkung der einfallenden Strah-lungsenergie pro Fläheneinheit eine ebenso groÿe Verstärkung der reektiertenStrahlungsenergie bewirkt. Der Proportionalitätsfaktor ist die so genannte Bidirek-tionale Reexionsfunktion (BDRF) [106℄. Sie ist deniert als
f(~ωi → ~ωo) =
Lo(~ωo)
Li(~ωi) cos θi dωi
. (6.13)Die BDRF ist eine Verteilungsfunktion, d.h sie ist immer positiv und kann jedenbeliebigenWert zwishen null und unendlih annehmen. Sie hat mehrere interessanteEigenshaften:1. Wenn die BDRF auf realen physikalishen Gesetzmäÿigkeiten basiert,5 so istsie symmetrish im Bezug auf die Vertaushung von ~ωi und ~ωo
f(~ωi → ~ωo) ≡ f(~ωo → ~ωi) (6.14)Diese Gesetzmäÿigkeit ist auh unter dem Namen Helmholtz-Prinzip der Ge-genseitigkeit [106℄ bekannt.2. Die BDRF ist im Allgemeinen anisotrop, d. h. wenn die reektierende Fläheum ihre Oberähennormale gedreht wird, so ändert sih das Verhältnis voneinfallender zu reektierter Strahlung. Beispiele dafür sind z. B. Kleidung, Haa-re oder gebürstetes Aluminium. Die meisten Materialien reektieren allerdingsunabhängig von ihrer Orientierung und es gilt
fr((θi, φi + φ) → (θo, φo + φ)) = fr((θi, φi) → (θo, φo)). (6.15)5In virtuellen Realitäten, wie z. B. Computerspielen, sind auh unsymmetrishe BDRF denkbar.
























fr(~ωi, ~ωo)Li(~ωi) cos θi dωi. (6.18)Um die globale Verteilung des Strahlungsusses zu modellieren, ist es zunähst not-wendig, die an einem Punkt der Oberähe reektierte Strahlung zur einfallendenStrahlung der anderen Oberähen in Beziehung zu setzen. Auÿerdem muss dieSihtbarkeit V (x, x′) in einer globalen Beshreibung berüksihtigt werden. Ausge-hend von der Tatsahe, dass die spezishe Intensität entlang eines Strahls konstantist, kann die einfallende spezishe Intensität am Punkt x′ der Oberähe ausgehendvom Punkt x ausgedrükt werden als
Li(x
′, ~ω′i) = Lo(x, ~ωo)V (x, x
′). (6.19)
99Der Vektor ~ωi ist der Einheitsrihtungsvektor von x′ nah x und ~ωo der Vektor inentgegengesetzter Rihtung.
~ωi = −~ωo =
x− x′
|x− x′| . (6.20)Ausgehend von der Reexionsfunktion (Gl. (6.18)) soll nun das Integral über diesihtbare Halbkugel durh ein Integral über die gesamte reektierende Oberäheersetzt werden. Durh Projektion des Raumwinkels auf die Oberähe der Einheits-halbkugel ergibt sih
dω′i =
cos θodA





′)V (x, x′)dA. (6.22)Weil diese Gleihung nur noh die ausgehenden spezishen Intensitäten und Rih-tungen an jedem Punkt der Oberähe enthält, kann man den Index, auÿer für fr,weglassen.Im Term G(x, x′) sind die geometrishen Relationen, d. h. die Gröÿen die nur vonder Lage der Punkte auf den beteiligten Oberähen abhängen, zusammengefasst.
G(x, x′) = G(x′, x) =
cos θ′i cos θ
′
o
|x− x′|2 . (6.23)Die Gleihung (Gl. (6.22)) wurde in der Computergrak das erste Mal 1986 vonKajiya [107℄ eingeführt, der sie treend Renderinggleihung nannte. Kajiya führ-te auÿerdem die Zweipunkt-Transportintensität I(x → x′) ein. Die Zweipunkt-Transportintensität beshreibt den Fluÿ dΦ, der durh den Strahl zwishen denOberähen an den beiden Punkten x und x′ ausgetausht wird:
dΦ = I(x → x′)dAdA′ = L(x, ~ω)G(x, x′)dAdA′. (6.24)Um die vollständige Renderinggleihung zu erhalten, muss zusätzlih die von derOberähe selbst emittierte Strahldihte in die Gleihung eingehen. Die nale Ren-deringgleihung lautet unter Berüksihtigung der Eigenemission





′)V (x, x′)dA. (6.25)
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Le ist darin die spezishe Intensität der Eigenemission [64℄. Integriert wird überalle Oberähen der betrahteten Domäne S.Die Renderinggleihung ist ein zentraler Bestandteil der heutigen Computergrakund fand Einzug in viele Wissenshaftsgebiete, in denen der Austaush von Materie-und Energietransporten in komplex strukturierten Umgebungen berehnet werdenmuss. Sie ist die allgemeinste Form eines globalen Transportmodells unter der An-nahme intransparenter reektierender Oberähen und der wehselwirkungsfreiengeradlinigen Ausbreitung der betrahteten Materie oder Strahlung.6.3 ZusammenfassungIn diesem Kapitel wurde gezeigt, dass die Bewegung von Teilhen einer Plasmaspe-zies unter den Bedingungen, wie sie in Plasmareaktoren herrshen, mit der Ausbrei-tung von Strahlung in einer durh Oberähen begrenzten Umgebung vergleihbarist.Die Äquivalenz der physikalishen Gröÿen, die den Austaush von Teilhen und Ener-gie zwishen Oberähen beshreiben, wurde dargestellt und die Renderinggleihung(Gl. (6.25)) als allgemeines Modell sowohl für den Austaush von Strahlung als auhden Transport von Speziesteilhen in Mikrostrukturen hergeleitet.Die Renderinggleihung modelliert die spezishe Intensität einer Spezies in Abhän-gigkeit ihrer Wehselwirkung mit der Oberähe und der Geometrie des betrahtetenGebietes.
Kapitel 7Transportsimulation ungeladenerReaktantenIm Abshnitt 6.1.2 wurde bereits festgestellt, dass sih Gasmoleküle und Atomeunter den Bedingungen, wie sie in Plasmareaktoren vorherrshen, praktish verzö-gerungsfrei im Reaktor ausbreiten.Die Untersuhungen von Engstrom [108℄ zeigen auÿerdem, dass sih eine Bedekungder Oberähe mit Gasmolekülen  in diesem Falle von Fluor auf Silizium  inner-halb von Sekunden soweit einstellt, dass danah bei konstanten Prozessbedingungenpraktish keine Änderung der Bedekung mehr zu beobahten ist.Typishe Prozesszeiten hingegen liegen in der Gröÿenordnung von 10 Sekunden bishin zu mehreren Minuten. Weil neutrale Moleküle und Atome auh niht durh dieelektrishen und magnetishen Felder im Innern des Reaktors beeinusst werden,können die Transportprozesse von neutralen Teilhen in den geätzten Strukturen alsquasistationär aufgefasst werden.7.1 Globales Transportmodell bei diuser ReexionIm Abshnitt 3.2.2 wurde bereits gezeigt, dass der direkte Fluss von Spezies aus demPlasma zur Oberähe in Strukturen mit groÿen Aspektverhältnissen die Ätzratenam Boden und an abgeshatteten Stellen der Oberähe niht hinreihend erklä-ren kann. Maÿgeblih verantwortlih sind Reexion und Desorption von neutralenReaktanten an der Oberähe [44℄. Erstmalig wurden solhe reektiven Transport-mehanismen durh Coburn und Winters [44℄ genauer untersuht. Dabei wurde eine101








Li(~x, ~ωi) cos θi dωi (7.2)
= fr,dE(~x). (7.3)Eingesetzt in Gl. (6.17) ergibt sih für die (bihemisphärishe) Reektivität






Lo,d(~x, ~ωo) cos θo dωo
∫
ΩHK













= πfr,d. (7.7)Weil die bidirektionale Reexionsfunktion konstant ist, ist auh die Reektivitätkonstant und unabhängig vom Einfallswinkel. Durh Umstellen von Gl. (7.7) ergibtsih für die bidirektionale Reexionsfunktion fr,d = ρdπ .Weil die ausgesendete spezishe Intensität Lo,d konstant und unabhängig vom Aus-fallswinkel ist, erhält man durh Einsetzen in Gl. (6.10) und anshlieÿendes Integrie-ren
B(~x) = πLr,d(~x). (7.8)1Der Index d kennzeihnet, dass es sih um die diuse Reexion handelt.




. (7.9)7.1.2 RadiositygleihungUnter der Prämisse, dass alle Oberähen einer Umgebung Lambertshe Strahlersind, vereinfaht sih die Renderinggleihung (Gl. (6.25)) dramatish. Zum einenkann die konstante bidirektionale Reexionsfunktion vor das Integral gezogen wer-den und zum anderen können die reektierten Strahldihten durh die spezisheAusstrahlung ausgedrükt werden. Die bidirektionale Reexionsfunktion wird wei-terhin durh die anshaulihere Reektivität ρ ersetzt:




G(~x, ~x′)V (~x, ~x′)
π
dA. (7.10)Diese Integralgleihung (Gl. (7.10)) heiÿt Radiositygleihung. Sie beshreibt voll-ständig die Ausbreitung von Energie- oder Teilhenüssen in einer durhweg diusreektierenden Umgebung.Für das Innere von geätzten Strukturen lässt sih Gl. (7.10) für eine elektrish neu-trale reaktive Spezies lösen und man erhält die lokale spezishe Ausstrahlung die-ser Spezies an jedem Punkt an der Oberähe der Struktur im stationären Fall.Die spezishe Ausstrahlung ist dabei identish mit der emittierten Flussdihte(vgl. Gl. (6.10)).Die festen Grenzähen zwishen Probe, Reaktorkammer und Gasphase bilden beider Berehnung den dius reektierenden Teil der Domäne S und die Oberähedes Plasmas als primäre Quelle der Spezies wird als vollständig absorbierend an-genommen. Für die Berehnung einer lokalen Ätzrate mithilfe eines Oberähen-reaktionsmodells, wie es im Kap. 4 vorgestellt wurde, ist die Kenntnis der lokalenFlussdihte2 essentiell.Neben der Ermittlung der lokalen Ätzrate muss ein Oberähenreaktionsmodell auhdie in Gl. (7.10) noh unbekannte Reektivität ρd(~x) der Oberähe korrekt vorher-sagen. Problematish ist die gegenseitige Abhängigkeit der Berehnung der lokalenFluÿdihte und der Reektivität der Oberähe. Eine pragmatishe Lösung für diese2Zur späteren Berehnung der Ätzrate wird die einfallende Flussdihte benötigt, die allerdingsleiht aus der emittierten Flussdihte mithilfe der Reektivität und bei bekannter Eigenemissionberehnet werden kann.
104Abhängigkeit wird im Abshnitt 7.5 vorgestellt.Die Radiositygleihung ist eine Integralgleihung vom Typ eines Fredholmintegralsund für allgemeine Umgebungen existiert keine bekannte Lösung in geshlosse-ner Form. Es ist daher notwendig, numerishe Methoden zur Lösung heranzuzie-hen [109℄.7.2 Finite Elemente-Methode zur Berehnung derEmissionWie bereits in Abshn. 5.1.1 beshrieben, eignet sih die Finite Elemente-Methodezur numerishen Approximation von partiellen Dierential- und Integralgleihun-gen. Im folgenden soll die Berehnung der spezishen Ausstrahlung B, die durhdie Radiositygleihung (Gl. (7.10)) modelliert wurde, mit der Finiten Elemente Me-thode durhgeführt werden. Diese Methode wurde für die Berehnung des Flussesvon Neutralen in geätzten Strukturen erstmals im Rahmen dieser Forshungsarbeitangewendet und in [110℄ veröentliht.7.2.1 Diskretisierung der OberäheDie Aufteilung der Oberähe in Elemente stellt ein zentrales und zugleih shwie-riges Problem bei der Durhführung der Finiten Elemente Methode dar, weil dieGröÿe und Form der einzelnen Elemente maÿgeblih für die erzielbare Genauigkeitund den dafür notwendigen Rehenaufwand ist.Für die Betrahtung von speziellen Geometrien, wie den Quershnitt langer geraderGräben und rotationssymmetrishen Löhern, kann das Modell der zweidimensiona-len Oberähe durh Ausnutzung der Regelmäÿigkeit in einer Dimension, so verein-faht werden, daÿ sih das zweidimensionale Problem der Flussberehnung an derOberähe auf ein eindimensionales reduziert [111℄.Insbesondere für lange parallele Gräben vereinfaht sih die Berehnung erheblih.Die Oberähe kann dann im Quershnitt betrahtet werden. Die Diskretisierungeiner solhen Oberähe kann durh die Aufteilung in shmale Rehteke durhge-führt werden, wobei die Dimension längs des Grabens aus der Berehnung eliminiertwerden kann (Abb. 5.5).Eine Aufteilung der Oberähe in rehtekige Elemente ist für solhe Umgebungen
105leiht zu bewerkstelligen. Aus dem dreidimensionalen Problem der Flussberehnungwird in diesem Sonderfall ein zweidimensionales Problem, welhes nur die Shnitt-ähe senkreht zum Graben betrahtet. Die eigentlihe Oberähe wird auf einen(eindimensionalen) Linienzug reduziert. Abb. 5.5 zeigt die Shnittlinie eines solhenGrabens.Für die Diskretisierung einer solhen Shnittlinie eignet sih eine Approximationdurh einen zusammenhängenden Polygonzug. Die Oberähe wird damit durhAnwendung des verbesserten Stringalgorithmus (vgl. Abshn. 5.2.3) approximiert.Im allgemeinen zweidimensionalen Fall werden Flähennetze, wie sie in Abshnitt5.2.3 vorgestellt wurden, z. B. durh Anwendung der Delaunay-Triangulation er-zeugt.7.2.2 Approximation durh konstante BasisfunktionenDie Idee der Finiten Elemente-Methode basiert auf der Approximation der unbe-kannten Funktion der spezishen Ausstrahlung durh eine Linearkombination, ein-faher Basisfunktionen mit lokalem Support.




BiNi(x). (7.11)Unter lokalem Support einer Funktion versteht man die Eigenshaft, dass sie nur ineinem lokalen Gebiet des Denitionsbereihes vershieden von null ist.Als Basisfunktionen werden übliherweise Polynome niederen Grades gewählt. Fürdie Berehnung der spezishen Ausstrahlung ist im Allgemeinen ein Ansatz mitkonstanten Basisfunktionen ausreihend. Die konstante Basisfunktion mit lokalemSupport auf einem Element ist deniert als
Ni(x) =
{
0 falls x auÿerhalb des Elementes i
1 falls x innerhalb des Elementes i. (7.12)Ziel ist die Berehnung der Koezienten Bi dahingehend, dass die Approximati-on der Funktion B(x) durh B̂(x) optimal wird. Der tatsählihe Fehler ǫ(x) =
B(x)−B̂(x) kann allerdings niht berehnet werden, weil die gesuhte Funktion B(x)unbekannt ist. Statt des Fehlers kann jedoh das Residuum der Näherungslösung mi-nimiert werden. Ersetzt man in der originalen Radiositygleihung (Gl. (7.10)) beideVorkommen von B(x) durh die Näherung, so erhält man für das Residuum




G(x, x′)V (x, x′)
π
dA. (7.13)











r(x)Wi(x)dx (7.14)Durh geeignete Wahl der Koezienten der spezishen Ausstrahlung Bi kann mannun erreihen, dass jeder der i Summanden Null wird. Das Resultat dieser Bereh-nungen ist ein lineares Gleihungssystem, dessen Lösung die gesuhten Werte Bi derspezishen Ausstrahlung ist.Die einfahste Fehlermetrik ist die Verwendung von Delta-Funktionen
Wi(x) = δ(x− xi). (7.15)Unter dieser Fehlermetrik stimmt die approximierte Funktion mit der gesuhtenFunktion genau an den Stellen überein, an dem sih die Knoten benden. An denübrigen Stellen kann der Fehler jedoh sehr viel gröÿer sein. Dieser Ansatz solldeshalb niht weiter verfolgt werden.Eine alternative Methode, um ein lineares Gleihungssystem zur Minimierung desResiduums abzuleiten, ist die Verwendung gewihteter Integrale, wie sie erstmalsvon Galerkin beshrieben wurde. Eine ausführlihe Darstellung ndet sih in [112℄.In der Methode nah Galerkin werden die Gewihtsfunktionen so gewählt, dass sie,wie die Basisfunktionen, über lokalen Support über ihre jeweiligen Elemente verfügenund an anderen Stellen der Oberähe Null sind. In diesem Fall wird der gewihteteDurhshnitt des Residuums über die Elemente minimiert. Die Lösung des Problemsist gefunden, wenn für jede Gewihtungsfunktion Wi(x) gilt
< Wi(x), r(x) >=
∫
S















G(x, x′)V (x, x′)
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E(x)Ni(x), dA = 0. (7.18)Die Terme in Gl. (7.18) bilden ein lineares Gleihungssystem, welhes zur Bereh-nung der Koezienten Bj verwendet wird. In Matrixform lässt sih Gl. (7.18) no-tieren als
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108Für die rehte Seite des Gleihungssystems lässt sih das Integral ebenballs leihtberehnen, da der Integrand für alle, auÿer dem Element in der jeweiligen Zeile,vershwindet
∫
S
E(x)Ni(x) dA = EiAi, (7.23)
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1− ρ1F1,1 . . . −ρ1F1,n
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. (7.27)Im Gegensatz zu vielen anderen Problemstellungen, bei denen die Finite Elemente-Methode zum Einsatz kommt, ist das lineare Gleihungssystem in Gl. (7.27) imAllgemeinen stark besetzt.Zur Ermittlung der Koezienten Bi verbleiben noh zwei weitere oene Probleme:1. Die Berehnung der Formfaktoren Fij,2. Die eziente Lösung des groÿen linearen Gleihungssystems Gl. (7.27).
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Vij. (7.32)Die Berehnung des Sihtbarkeitstermes Vij , welher angibt, ob ein Punkt der Flähe
Aj von dAi aus sihtbar ist (1) oder niht (0), ist der bei weitem aufwändigste Teilder gesamten Berehnung. Es existieren vershiedene Methoden der Sihtbarkeits-berehnung in komplexen Umgebungen, auf die später näher eingegangen werdensoll.Nusselt-AnalogonEine interessante geometrishe Interpretation des dierentiellen Formfaktors ist dieradiale Projektion der sihtbaren Flähen auf die Oberähe einer imaginären Ein-
111heitshalbkugel um die Flähe Ai. Dabei wird ausgenutzt, dass Flähen, welhe unterdem gleihen Raumwinkel ersheinen, auh den gleihen Formfaktor (Abb. 7.1) ha-ben. Die Projektion auf der Einheitshalbkugel wird weiter senkreht auf die Grund-
Abbildung 7.1 Flähen mit gleihem Formfaktor bezüglih der Flähe Aiähe der Einheitshalbkugel projiziert (Abb. 7.2). Der Anteil der projizierten an derGesamtähe des Einheitskreises ist der gesuhte Formfaktor. Diese geometrisheBetrahtungsweise des Formfaktors ist als das Nusselt-Analogon bekannt [117℄.Die Begründung für diese Interpretation folgt aus der Denition des Raumwinkelsals die Flähe auf der Einheitskugel, die durh den Winkel eingenommen wird, unterdem das Element ersheint. Diese erste Projektion bildet den Term cos θj/r2 ab. Diezweite Projektion steht für den Term cos θi und das π im Nenner ist gleih der Flä-he des Einheitskreises mit dem Radius r = 1. In den frühen Jahren der Kalkulationvon Strahlungsaustaush zwishen Flähen wurden die Formfaktoren teilweise durhphotograshe Verfahren ermittelt. Dazu wurde eine Fishaugenlinse  ein extremesWeitwinkelobjektiv mit 180◦ Önungswinkel  verwendet. Die Flähe der Abbildungwurde dann manuell vermessen [118℄. Neben dem Halbkugel-Sampling Algorithmusexistieren zahlreihe weitere Projektionsmethoden, wie z. B. auf Halbwürfel oderunendlih ausgedehnte Ebenen, die teilweise die Vorteile moderner Grakhardwareausnutzen können [64℄. Ebenfalls zur Verbesserung des Simulationsaufwandes tra-gen hierarhishe Berehnung von Formfaktoren über Gruppen von Elementen bei.Diese Verfahren liefern jedoh allesamt nur Näherungslösungen.
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Abbildung 7.2 Nusselt Analogon. Der Formfaktor der grauen Flähe zum Flähen-stük dAi entsteht durh Projektion auf die Einheitshalbkugel und senkreht nah untenauf den Einheitskreis.7.4 SihtbarkeitDas letzte Problem, welhes zur Berehnung der Formfaktoren verbleibt, ist dieErmittlung der Sihtbarkeitsrelation zwishen den einzelnen Flähen. Ein naiverAlgorithmus wäre, die Flähen paarweise daraufhin zu untersuhen, ob eine deranderen Flähen die Sihtbarkeit einshränkt. Ein solher Algorithmus hätte dieKomplexitätsklasse O(n3) und wäre bereits für sehr wenige Elemente unpraktikabel.Besonders im Bereih der Computergrak und Computerspiele wurden zahlreiheVerfahren entwikelt, welhe die Anzahl der Shnittpunkttests von Verbindungslinieund Flähen erheblih reduzieren.7.4.1 Binäre Halbraumzerlegung (BSP)Eine wesentlihe Reduzierung der Shnittpunkttests ergibt sih, wenn man berük-sihtigt, dass Flähen, die sih hinter einer anderen Flähe benden, diese nihtverdeken können.Für die Berehnung von Pixelbildern wurde bereits früh der z-Puer-Algorithmusvon Wolfgang Straÿer [119℄ und Edwin Catmull [120℄ wahrsheinlih unabhängigvoneinander entwikelt, der eine Tiefensortierung der zu zeihnenden Flähen vomStandort des Betrahters durhführt. Der z-Puer-Algorithmus ist ein Bildraumal-gorithmus und deshalb nur bedingt für den Einsatz in der Simulation geeignet.Ein anderes Verfahren, welhes im Objektraum der Elemente angewendet wird, ist
113die binäre Zerlegung des Raumgebietes in Halbräume [121℄. Die Halbräume werdendurh Halbebenen geteilt, in denen die Elemente eingebettet sind. Dabei wird einbinärer Baum als Datenstruktur aufgebaut, in den sukzessive alle Elemente so ein-sortiert werden, dass sih Elemente, die vor einem anderen Element liegen, im linkenTeilbaum, und Elemente, die hinter einem anderen Element liegen, im rehten Teil-baum benden. Falls einzufügende Elemente von Halbebenen geshnitten werden,so müssen diese gegebenenfalls mehrmals zerteilt und die Teilstüken einzeln einge-fügt werden. In Abb. 7.3 ist die Konstruktion einer binären Halbraumzerlegung imZweidimensionalen dargestellt.Die Zerlegung des Objektraumes in Halbräume ist niht eindeutig und der so kon-
Abbildung 7.3 Konstruktion eines Binärbaums durh Halbraumzerlegung; die Aus-gabereihenfolge (s. Text) für die Position P lautet P - C2 - B - C1 - F - A - E-Dstruierte binäre Baum ist in der Regel niht balaniert, weil nur eine Halbordnungstatt einer strikten Ordnungsrelation auf dem Baum vorgegeben ist. Shlimmsten-falls degeneriert der Binärbaum zu einer linearen Liste und die Einfügeoperationenbesitzen die Zeitkomplexität O(n2). Im Durhshnitt besitzen die Einfügeoperatio-nen im Baum jedoh nur eine Laufzeitkomplexität von O(n log n). Nah der Kon-struktion können für jede Position P innerhalb der Geometrie mit einem Durhlaufdes Baumes die Elemente gemäÿ ihrer Verdekungsreihenfolge ausgegeben werden.Für den originalen Verwendungszwek - dem Zeihnen von Polygonen - sollen Po-lygone vom fernsten bis zum nähstliegendsten geliefert werden. Nähere Polygoneüberdeken weiter entfernte. Für den Halbkugel-Sampling-Algorithmus (7.3.1) ist
114es jedoh zwekmäÿiger, die Elemente in umgekehrter Rihtung auszugeben. Dafürwird zunähst die Position innerhalb des Baumes ermittelt, die P nah dem Ein-fügen erhalten würde. Danah wird der Baum wie folgt durhlaufen, wobei mit Pbegonnen wird: Wenn sih P rehts vom aktuellem Knoten bendet, wird zunähstder rehte Teilbaum, danah der Knoten und dann der linke Teilbaum ausgeben.Falls P links vom aktuellen Knoten liegt, wird zuerst der linke Teilbaum, dann deraktuelle Knoten und danah der rehte Teilbaum ausgeben. Ein Beispiel für die Aus-gabereihenfolge ist in Abb. 7.3 angegeben.
7.4.2 ClippingDie Elemente können in der ermittelten Reihenfolge, wie im Abshn. 7.3.1 erläutert,auf die Einheitshalbkugel projiziert werden. Die später projizierten Elemente wer-den durh die bereits auf der Hemisphäre vorhandenen beshnitten (engl. lipping).Es ist zwekmäÿig, die Projektion der beshnittenen Elemente auf der Hemisphäre
Abbildung 7.4 Weiter entfernt gelegene Elemente (B) werden durh bereits auf dieHalbkugel projizierte Elemente (A) abgeshnitten.in einer ezienten Datenstruktur zu hinterlegen, die das Aunden von projiziertenElementen in einem Bereih sowie das Einfügen von neuen Elementen ezient unter-
115stützt. Eine einfahe und optimale Variante zur Speiherung solher Punktmengenbieten die Bereihsbäume (engl. range tree) [121℄. Zweidimensionale Bereihsbäumemit insgesamt n Punkten können in der Zeit O(n logn) aufgebaut werden und un-terstützen orthogonale Suhanfragen in Zeit O((logn)2+a), wobei a die Anzahl derin der Anfrage enthaltenen Punkte darstellt [97℄. Damit ist es sehr ezient, die sihüberlappenden Elemente festzustellen.Wenn es sih bei den Elementen um Polygone handelt, wie dies allgemein üblihist, kann der in [97℄ vorgestellte Algorithmus zur Berehnung des Durhshnittszweier Polygone in leiht abgewandelter Form verwendet werden. Die Laufzeit desoptimalen Algorithmus beträgt für den Durhshnitt zweier Polygone P und Q mitinsgesamt n Ekpunkten O(n logn).Um das vorgestellte Verfahren zum Beshneiden von Polygonen auf der Einheitshalb-kugel durhführen zu können, ist es sinnvoll, die projizierten Polygone in sphärisheKoordinaten (φ, θ, r = 1) zu transformieren.7.4.3 Sihtbarkeitspolynom in 2DFür den Spezialfall sehr langer paralleler Strukturen, kann das Problem der dreidi-mensionalen Sihtbarkeitsberehnung von Flähen auf die senkrehte Shnittäheder Struktur reduziert werden. In dieser zweidimensionalen Betrahtung werden dieOberähenelemente auf miteinander verbundene Linienstüke reduziert. Man er-hält somit einen oenen Polygonzug, der sih teilweise selbst verdekt. Für jedesElement des Polygonzuges muss die Sihtbarkeit zu allen anderen Linienelementender Oberähe ermittelt werden.Ein einfahes und zugleih laufzeitoptimales Verfahren bildet die Ermittlung desSihtbarkeitspolynoms für einen Punkt im Inneren eines Polygons [97℄. Das Sihtbar-keitspolynom für einen Punkt p im Inneren eines Polygons besteht aus den Kanten-stüken, die von p aus direkt sihtbar sind, sowie Hilfskanten, die die Kantenstükedes Ursprungspolygons miteinander verbinden. Abb. 7.5 zeigt die Konstruktion desSihtbarkeitspolygons.Um das Verfahren anwenden zu können, muss der oene Polygonzug der Oberä-he zunähst durh Hilfskanten (gestrihelt in Abb. 7.5) geshlossen werden. Dieseerhalten Markierungen und werden nah der Berehnung der Sihtbarkeit wiederentfernt.Ausgehend von p wird ein Strahl im Uhrzeigersinn über alle Ekpunkte des Polygons
116rotiert. Die besuhten Kanten des Polygons werden in einer linearen Liste notiert.Während des Polygonumlaufes kann der Strahl durh eine Wendung des Polygonzu-ges nah auÿen in Bereihe wandern, die durh das bereits überstrihene Teilpolygonverdekt werden. Diese Abshnitte des Polygons werden niht in die Sihbarkeitslisteaufgenommen. Eine Wende nah innen kann dazu führen, dass bereits besuhte Teiledes Polygons durh neu aufgesuhte Abshnitte verdekt werden. Diese Verdekungwird aus der Liste der besuhten Teilstüke entfernt [97; 122; 123℄.Die Bestimmung des Sihtbarkeitspolynoms eines Punktes p in einem einfahen Po-lynom mit n Kanten lässt sih in der Zeit Θ(n) bestimmen. Ein formaler Korrekt-heitsbeweis dafür wird in [122℄ geführt.Der Gesamtaufwand für die Sihtbarkeitsberehnung aller n Elemente der Oberä-
p
vis(p)
PAbbildung 7.5 Sihtbarkeitspolygon eines Punktes p im Polygon P . Die gefundenensihtbaren Teile sind fett dargestellt. Die Hilfskanten sind gestrihelt.he liegt also im zweidimensionalen Fall bei O(n2).Eine Abshätzung für die mittlere Laufzeit des gesamten Verfahrens zur Berehnungder Formfaktoren ist nur shwer durhführbar, weil insbesondere die Berehnung derSihtbarkeit stark von der Anordnung der Flähenelemente im Raum abhängt. Vie-le algorithmishe Verbesserungen, die zu einer weiteren Beshleunigung der hier ge-nannten Verfahren beitragen, wurden in den vergangenen Jahren entwikelt [64; 124℄.Mit dem Entwiklung extrem leistungsfähiger Grakhardware ist es auÿerdem mög-lih geworden, die hier entwikelte Methode zur Berehnung der Radiositygleihungzum Transport von Neutralen in weiten Teilen parallel auf spezialisierten Grakpro-
117zessoren durhzuführen [125℄.7.5 Reektivität der OberäheIm Gegensatz zur Berehnung der spezishen Ausstrahlung in der Computergraksind die Reektivitäten der Elemente niht unmittelbar bekannt, sondern hängenselbst vom Fluss Φ der Reaktanten ab. Das Gleihungssystem Gl. (7.27) wäre somitnihtlinear und hätte die Form
A(ρ(B)) = E. (7.33)Die Reektivität ρ an der Oberähe einer geätzten Struktur wird ganz entsheidendvon der Oberähenreaktion der Reaktanten bestimmt. Dabei spielen sowohl derFluÿ und die Energieverteilung von Reaktanten, deren Oberähenbedekung, alsauh die Prozessparameter wie Temperatur und Druk eine entsheidende Rolle(vgl. Kap. 4). Die Reektivität der Ätzoberähe bei diuser Reexion ist genauder Anteil an Reaktanten, welher niht an der Oberähenreaktion beteiligt ist.Mithilfe des Verbrauhskoezienten S erhält man so die Reektivität
ρi = 1− Si(B, . . .). (7.34)Der quasistationäre Zustand, für den die Simulation durhgeführt wird, stellt sihein, wenn die Verbrauhskoezienten ein Gleihgewiht mit der Verteilung der Re-aktanten in den Strukturen erreihen. Für den quasistationären Zustand gilt ρ(B))−
const.
7.5.1 Iterative ApproximationDie Ermittlung der der gesuhten Verbrauhskoezienten ist ein nihtlineares Op-timierungsproblem. Bei der Anwendung entsprehender Optimierungmethoden istallerdings zu beahten, dass die Funktion S(x,B, . . .) meist niht in expliziter Formvorliegt, sondern durh Computermodelle berehnet oder mithilfe empirishe Dateninterpoliert wird.Die praktikabelste Methode ist die iterative Berehnung der Verteilung der Reaktan-ten und deren Reaktion an der Oberähe, ausgehend von einer Näherungslösung.
118Die Oberähenreaktion liefert pro Iterationsshritt eine neue Shätzung der Re-ektivität der Oberähe, welhe wiederum zur Neuberehnung der Flussverteilunggenutzt wird. Das Verfahren endet, wenn die Dierenz zweier aufeinanderfolgenderNäherungslösungen einen absoluten Wert ǫ untershreitet.Die Konvergenzgeshwindigkeit dieser Methode hängt vom Berehnungsmodell fürdie Verbrauhskoezienten ab. Für physikalish basierte Modelle konvergiert dasVerfahren immer zu einer korrekten Lösung, da die Gesamtmenge der Reaktantenin einem Simulationsshritt konstant ist (Erhaltungsgröÿe).Weil sih die Verhältnisse der Reaktanden und die Geometrie in aufeinander fol-genden Ätzshritten nur wenig verändern, kann die gefundene Näherungslösung derReektivitäten als Anfangsnäherung für den jeweils nahfolgenden Ätzshritt die-nen. Solange sih die Prozessparameter niht ändern, sind somit im Normalfall keineweiteren Iterationen zwishen Simulationsshritten notwendig.
7.6 Lösung des LGSIn Abshnitt 7.2 wurde gezeigt, wie sih (Gl. (7.10)) mithilfe der Finiten Elemente-Methode näherungsweise durh ein Lineares Gleihungssystem (Gl. (7.27)) approxi-mieren lässt. Die Genauigkeit der Approximation hängt stark von der Anzahl derElemente und der Wahl der Basisfunktionen auf diesen Elementen ab. In praktishenAnwendungsfällen besteht das lineare Gleihungssystem aus wenigen hundert bis zumehreren zehntausend Gleihungen.Je nah Geometrie der geätzten Strukturen ist das Gleihungssystem mehr oder we-niger stark besetzt. Es existieren eine Reihe von Lösungsverfahren für solhe groÿenlinearen Gleihungssysteme. Deren Ezienz hängt im wesentlihen davon ab, wiestark oder shwah die Systemmatrix besetzt und wie groÿ das Gleihungssystemist.Die beste bekannte untere Shranke O(n2.376) für die Lösung linearer Gleihungs-systeme wurde 1990 von Coppersmith und Winograd gefunden [126℄. Ein Lösungs-algorithmus, der diese Shranke erreiht, ist jedoh bisher niht praktikabel.Man untersheidet beim Lösen linearer Gleihungssysteme im Allgemeinen direkteund iterative Methoden.
1197.6.1 Direkte VerfahrenBeispiele für direkte Verfahren sind das Einsetzungsverfahren, das Gleihsetzungs-verfahren und das Additionsverfahren für einfahe Gleihungssysteme, sowie das aufdem Additionsverfahren basierende Gauÿshe Eliminationsverfahren, das ein Glei-hungssystem auf Stufenform bringt. Jedes dieser Verfahren basiert auf der äqui-valenten Umformung der Gleihungen, so dass die Unbekannten naheinander unddirekt berehnet werden können.Eine Variante des Gauÿ-Verfahrens ist die Cholesky-Zerlegung, die nur für sym-metrishe, positiv denite Matrizen funktioniert. Doppelt so viel Aufwand wie dasGauÿ-Verfahren brauht die QR-Zerlegung, die dafür stabiler ist. Alle bekanntendirekten Verfahren benötigen mindestens O(n3) Lösungsshritte und sind deshalbbei mehr als 10 000 Gleihungen niht mehr ezient anwendbar.Ein weiteres direktes Verfahren ist die Verwendung der Cramershen Regel. Darinwerden Determinanten verwendet, um Formeln für die Lösung eines quadratishenlinearen Gleihungssystems zu erzeugen, wenn dieses eindeutig lösbar ist. Für dienumerishe Berehnung ist sie auf Grund des hohen Rehenaufwands jedoh nihtgeeignet.7.6.2 Iterative NäherungslösungenAusgehend von einer Näherungslösung nähern sih iterative Lösungsverfahrenim imGegensatz zu direkten der gesuhten Lösung shrittweise an, bis eine ausreihen-de Genauigkeit erreiht wurde. Die vershiedenen Verfahren untersheiden sih da-bei hinsihtlih ihrer Konvergenzgeshwindigkeit. Für ein zu lösendes lineares Glei-hungssystem
KB = E (7.35)für den unbekannten Vektor B und die anfänglihe Näherungslösung B(0), ist derFehler e(0) = B − B(0). Weil jedoh die tatsählihe Lösung B unbekannt ist,kann auh der Fehler niht direkt ermittelt werden. Stattdessen wird das Residuum
r(0) = KB(0) − E zur Abshätzung der erreihten Genauigkeit verwendet. In jederweiteren Iteration k wird, basierend auf dem ermittelten Residuum r(k−1) des vor-angegangenen Shrittes, eine genauere Näherung B(k) ermittelt.Für das Problem der diusen Verteilung von Neutralen ist es zwekmäÿig, als An-fangsnäherung B(0) = E zu wählen, weil Quellähen normalerweise keine Reekti-
120vität besitzen.Jaobi-IterationDas einfahste Iterationsshema ist die Jaobi-Iteration, bei dem jedes Element B(k)iso geändert wird, dass Gleihung i mit der aktuellen Näherung B(k) gelöst wird.Eine einzelne Gleihung i des Gleihungssystems Gl. (7.35) hat die Form
∑
j
KijBj = Ei. (7.36)Bringt man alle Terme auÿer dem Hauptdiagonalelement auf die rehte Seite, erhältman
Kii = Ei −
∑
j 6=i
KijBj. (7.37)Eine neue Shätzung für Bi erhält man, indem man durh das Hauptdiagonalelementdividiert. Unter Verwendung des berehneten Residuumsvektors lässt sih die neueNäherung leiht berehnen:
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. (7.38)Wenn der Residuumsvektor bekannt ist, so kann die Operation in linearer Zeit O(n)durhgeführt werden. Obwohl das Verfahren im Falle der Finiten Elemente-Methodezur Flussberehnung konvergiert, existieren ezientere Methoden als das Jaobi-Verfahren.Gauss-Seidel-VerfahrenBesser geeignet zur Lösung der Flussberehnung ist das Gauss-Seidel-Verfahren,welhes zunähst von Gauss entwikelt, später jedoh zuerst von Seidel veröentlihtwurde. Es handelt sih um eine leihte Abwandlung des Jaobi-Verfahrens, bei demdie bereits aktualisierten Werte der Näherungslösung mit in die übrigen einieÿen.Gl. (7.38) wird im Gauss-Seidel-Verfahren modiziert nah
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. (7.39)Berehnet man das Residuum nah jedem Shritt
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Der Transport von positiv geladenen Ionen innerhalb von geätzten Mikrostruktu-ren lässt sih wie der von neutralen Spezies auf das in Kap. 6 vorgestellte globaleTransportmodell abbilden. Weil Ionen in der Randshiht jedoh stark beshleunigtwerden, untersheiden sih die IEDF und die IADF grundsätzlih von denen derneutralen Teilhen.In Abshn. 3.3.1 wurde gezeigt, dass Ionen an der Grenzshiht von Substrat undRandshiht eine bimodale IEDF besitzen, die für hohe Anregungsfrequenzen odergroÿe Randshihtdiken in eine unimodale übergeht. Detaillierte Messungen der
IADF und IEDF wurden durh vorangegangene Experimente unserer Arbeits-gruppe [129℄ sowie durh theoretishe Modelle und Monte Carlo-Simulationen veri-ziert [130℄. Vereinfahend soll deshalb in diesem Kapitel die Betrahtung des Io-nentransportes für monoenergetishe Ionen durhgeführt werden. Für die bimodale
IEDF müssen die hier vorgestellten Berehnungen deshalb jeweils doppelt durh-geführt werden, um eine gute Näherung zu erreihen.Um die Analogie zum Wärme- oder Lihtstrahlungstransport zu rehtfertigen, mussvorausgesetzt werden, dass sih Ionen geradlinig in der Struktur bewegen. Die Struk-tur muss daher frei von elektrishen und magnetishen Feldern sein. InsbesondereAuadungseekte der Maske oder von Dielektrika müssen für eine korrekte Bereh-nung mit der entwikelten Methode vernahlässigbar sein.123
1248.1 Globales Strahlungsmodell bei spekularer Re-exionIn Gl. (6.25) wurde die allgemeine Transportgleihung als Äquivalent der Rende-ringgleihung in der Computergrak aufgestellt. Durh das Einsetzen der diusenoder lambertshen bidirektionalen Reexionsfunktion Gl. (7.3) erhält man den Spe-zialfall für dius reektierende Oberähen - die Radiositygleihung (Gl. (7.10)).Die Reexion von Ionen an Oberähen ist jedoh im Gegensatz zu der der neu-tralen Teilhen niht dius, sondern spekular und hängt darüber hinaus noh vomEinfallswinkel der Ionen zur Oberähennormalen ab. Ein vereinfahtes Reektions-gesetz der Ionen wurde bereits in Gl. (3.11) aufgestellt. Die bidirektionale Reexi-onsfunktion der spekularen Reexion lässt sih unter Verwendung der Deltafunktiondarstellen als
fr,m = S(θi)
δ(cos θi − cos θr)
cos θi







δ(φi − (φr ± π))
·Li(θi, φi) cos θi dθi dφi
= S(θr) Li(θr, φr ± π).
(8.2)Eingesetzt in die allgemeine Transportgleihung (Renderinggleihung Gl. (6.25) er-hält man




S(θr) L(x, ~ω) G(x, x
′) V (x, x′) dA. (8.3)Im Gegensatz zur Radiosity-Gleihung Gl. (7.10) kann Gl. (8.3) niht auf die Be-rehnung einer reellen Funktion auf der Oberähe vereinfaht werden, weil die spe-zishe Intensität an jedem Punkt der Oberähe eine Funktion des Einfallswinkelsist, die zudem noh zahlreihe Unstetigkeiten, z. B. durh Shattenwurf, enthalten
125kann.Die Approximation durh die Finite Elemente-Methode, wie sie für den Transportvon Neutralen bei diuser Reexion in Kap. 7 vorgestellt wurde, ist für die Bereh-nung des Ionentransportes damit ungeeignet.8.2 Monte Carlo-SimulationDie am häugsten angewendete Methode zur Simulation der spezishen Intensitätvon Ionen an der Oberähe geätzter Strukturen ist die Monte Carlo-Simulation,die bereits in Abshn. 5.1.1 vorgestellt wurde.Notwendig für die Anwendung der Monte Carlo-Simulation ist die Aufteilung derOberähe in diskrete Bereihe. In der Monte Carlo-Simulation wird eine groÿe An-zahl virtueller Teilhen1 an der Grenzshiht von Substrat und Randshiht erzeugt.Für die Simulation kleiner Strukturen kann der Ort der Ionen als gleihverteilt aufder Grenzähe von Substrat und Randshiht angenommen werden. Die Winkel-und Energieverteilungen der simulierten Ionen entsprehen bei ihrer Erzeugung der
IADF und IEDF . Für jedes simulierte Teilhen wird die Flugbahn bis zur Ab-sorption berehnet. Dabei können mehrere Reexionen bzw. ein Ladungstransferauftreten. Bei der Verwendung dieser Methode können auh elektrishe und magne-tishe Felder berüksihtigt werden, die zu einer gekrümmten Ionenbahn führen.Die simpelste Form der Simulation erfasst die relative Häugkeit der Teilhenabsorp-tion für jeden Bereih. Nah dem Gesetz der Groÿen Zahlen Gl. (5.1) nähert sihdie relative Häugkeit dem Ionenuss in diesem Bereih, bezogen auf den gesamtenIonenuss an der Oberähe, an. Unter der Voraussetzung, dass die Bereihe, in diedie Oberähe unterteilt wurde, klein sind, so ist die einstrahlende spezishe Inten-sität von Ionen näherungsweise konstant bezüglih des Ortes auf dem betrahtetenBereih. Durh Diskretisierung des Winkels lässt sih die relative Häugkeit einerIonenabsorption für einen Bereih in Abhängigkeit des Auftrewinkels bestimmen.Diese Form der Simulation ist relativ einfah zu implementieren und kann wegender Ergodiziät des Prozesses einfah parallelisiert werden.Ein gravierender Nahteil ist allerdings die groÿe Anzahl von simulierten Teilhen(104. . . 107), die notwendig ist, um das Gesetz der Groÿen Zahlen näherungsweise zuerfüllen. Insbesondere Bereihe mit sehr geringen relativen Häugkeiten erfordern1Ein simuliertes Teilhen kann mehreren Ionen entsprehen.
126die Simulation sehr vieler Teilhen.Der Fehler der relativen Häugkeiten, der sih für jeden Bereih ergibt, ist wegender Zufälligkeit der Teilhengenerierung ebenfalls eine Zufallsgröÿe.Niht zuletzt erfordert die Erzeugung von (Pseudo-)Zufallszahlen, wie sie in Com-putersimulationen verwendet werden, groÿe Sorgfalt bei der Implementierung, umsystematishe Fehler zu unterbinden.8.2.1 RaytraingDas Raytraingverfahren2 wurde im Zuge der photorealistishen Darstellung undder Berehnung von Verdekungen in Szenen erstmals 1968 von Arthur Appel, Ro-bert Goldstein und Roger Nagel veröentliht [131℄. Der Algorithmus wurde zurBerehnung von Rasterbildern entwikelt. Das Grundprinzip ist die Verfolgung ei-nes Strahls vom Augenpunkt des Betrahters durh die einzelnen Gitterpunkte desRasters. Beim Auftreen des Strahls auf Oberähen wird der reektierte Strahlweiterverfolgt. Das Verfahren briht nah einer endlihen Zahl von Reexionen oderdem Erreihen einer Strahlungsquelle ab. Bei jeder Reexion werden die Reexions-eigenshaften des Materials zur Ermittlung der spezishen Strahlintensität berük-sihtigt.Das Verfahren wurde seitdem stark verbessert und um zusätzlihe Eigenshaften,wie Strahlteilung durh Lihtbrehung, Absorption durh Nebel et., erweitert. Eseignet sih insbesondere für spekulare Reexionen aber niht für dius reektierendeoder streuende Objekte.Für die Simulation des Ionenusses an der Oberähe geätzter Strukturen kann einmodiziertes Raytraingverfahren realisiert werden.Für einen Bereih der Oberähe wird, wie imMonte Carlo-Verfahren, angenommen,dass der Fluÿ bezüglih des Ortes konstant sei. Um die winkelabhängige spezisheIntensität zu ermitteln, wird die Oberähe der Einheitshalbkugel über dem Elementgerastert und Strahlen vomMittelpunkt durh die Rasterpunkte berehnet. Trit derStrahl eine Oberähe, so wird für die Reexion gemäÿ Gl. (8.2) die Einfallsinten-sität und der Einfallswinkel des Strahls entsprehend rükwärts der Ionenugbahnberehnet. Die Strahlverfolgung wird abgebrohen, wenn keine Reexion möglih istoder die Quelle der Ionen  die Grenzähe zur Randshiht  erreiht wurde. In2engl.: Strahlverfolgung
127diesem Fall ist die spezishe Intensität in Rihtung des errehneten Strahls
L(x, ~ω) = IADF(~ω) φ(x). (8.4)Vorteilhaft am Raytraing-Verfahren ist  im Rahmen der Oberähendiskretisie-rung und der Rasterung der Einstrahlungshemisphären  die genaue Berehnung derspezishen Intensität in jeder Rihtung. Das Verfahren lässt sih auÿerdem leihtparallelisieren, weil die Berehnung für jeden Oberähenpunkt unabhäng vonein-ander erfolgen kann.Nahteilig ist jedoh der extrem hohe Rehenaufwand zu sehen, der sih aus derTatsahe ergibt, dass für jeden Bereih der Oberähe ein komplettes Raster aufder Einheitshemisphäre berehnet werden muss. Den bei weitem gröÿten Aufwandbeim Raytraingverfahren nimmt die Berehnung der Shnittpunkte von Strahlenund Oberähen in Anspruh.
8.3 Iterative VorwärtsreexionIm Rahmen dieser Arbeit wurde eine grundlegend neue Methode zur Approximationder spezishen Intensität der Ioneneinstrahlung an der Oberähe geätzter Struk-turen entwikelt.Ausgehend von der Tatsahe, dass Ionen wegen ihrer geringen Reexionswahrshein-lihkeit bei steilen Einfallswinkeln (Gl. (3.11)), nur wenige Male reektiert werden,berehnet die Methode iterativ die spezishe Intensität für diskrete Orte der Ober-ähe. Anstelle diskreter Orts- und Impulsvektoren, wie sie in der Monte Carlo-Methode generiert werden, wird jedoh die gesamte Funktion der spezishen In-tensität L(x, ~ω) durh stükweise Polynome über den Raumwinkel approximiert.Durh Anwendung arithmetisher Operationen auf die Polynome wird die Reexionan Oberähen berehnet.8.3.1 Stükweise PolynomeDie Approximation von beliebigen stetig dierenzierbaren Funktionen kann mithilfevon Polynomen durhgeführt werden. Ein reelles Polynom mit zwei Unbekannten x
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iyj (8.5)Eine beliebige reelle Funktion f(x, y) kann durh eine geeignete Wahl der Koezi-enten pi,j in einem Interval durh ein Polynom angenähert werden.Polynome der reellen Zahlen bilden einen Ring. Das heiÿt insbesondere, dass dieAddition und Multiplikation von Polynomen wiederum ein Polynom liefert [132℄.Die Integration und Dierentiation von Polynomen liefern ebenfalls Polynome. Mitdiesen Voraussetzungen lässt sih eine Intervallarithmetik aufstellen, die Polynom-funktionen als Ergebnis arithmetisher Operationen von Polynomen in einem Inter-









i deniert sind, gilt




(pi + qi) x
i (Addition)





















































i+1 + c (Integration). (8.6)Taylor-PolynomeEine einfahe Methode zur Approximation einer Funktion in einer Umgebung einesPunktes a sind die Taylor-Polynome3 [132℄. Eine Funktion f in einer Veränderlihen
x lässt sih durh das n-te Taylorpolynom Tn und ein Restglied Rn approximierenals














f (n+1)(t) dt. (8.9)3benannt nah Brook Taylor (16851731)
130So lässt sih beispielsweise die Kosinusfunktion an der Stelle 0 als Taylorpolynomvom Grad 4 darstellen als





x2 + 1 (8.10)Für das Interval −π
4
<= x < π
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dieserApproximation unter 0.05%. Die Approximation von Taylorpolynomen lässt sih fürmehrdimensionale Funktionen erweitern [133℄.8.3.2 Polynomapproximation mit minimalem FehlerDie Taylorpolynome approximieren eine Funktion f und deren Ableitungen an derEntwiklungsstelle und in seiner Umgebung. Um den quadratishen Approximati-onsfehler in einem Intervall I zu minimieren, muss das Integral
∫
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) 4, 28 · 10−7 und fürdas Taylorpolynom vierten Grades (Gl. (8.10)) 9, 74 · 10−5.Die optimale Approximation der Kosinusfunktion durh ein Polynom vierten Gradesim Intervall I lautet








































+σ < x ≤ 5σ
0 sonst (8.13)
131Die Polynomapproximation der Gaussshen Glokenkurve wird im zweidimensio-nalen Fall zur Beshreibung der IADF an der Grenzähe der Plasmarandshihtund der Substratoberähe verwendet. Für eine dreidimensionale Betrahtung der
IADF (Gl. (3.9)) lassen sih die Koezienten zur Minimierung des quadratishenFehlers in analoger Weise berehnen.Zur Berehnung des reektierten Ionenusses werden in der entwikelten Methodeder iterativen Vorwärtsreexion auh die spezishen Intensitäten und die Reexi-onsfunktion (Gl. (3.12)) durh Polynome in Intervallen approximiert.8.3.4 Geometrie und SihtbarkeitZur Berehnung der spezishen Intensität an einem Punkt der Oberähe wird die-se durh stükweise Polynomfunktionen auf der Einheitshalbkugel (Abb. 8.1) darge-stellt. Die Intervallgrenzen4 sind durh die Unstetigkeiten bestimmt, die sih durhdie Aufteilung der Oberähe in kleine Elemente und deren Projektion auf die Ein-heitshalbkugel mit Berüksihtigung von Verdekungen (siehe auh Abb. 7.4) ergibt.8.3.5 Vorwärtsreexion an OberähenelementenZur Berehnung der einfallenden spezishen Intensität der Ionen an einem Punktder Oberähe wird über alle anderen Elemente der Oberähe iteriert. Für je-des der Elemente wird die Projektion der sihtbaren Flähe auf die Oberähe derEinheitshalbkugel ermittelt. Weil sih die geometrishen Gegebenheiten in einemSimulationsshritt niht ändern, kann die aufwändige Sihtbarkeitsberehnung (vgl.Abshn. 7.4) für den Transport von neutralen Reaktanden und Ionen gemeinsamdurhgeführt werden.Die Aufteilung der Oberähe in Elemente sowie die teilweisen Verdekungen vonElementen führt zu Unstetigkeiten in der Funktion der spezishen Intensität (Shat-tenwurf) und bedingt die Stükelung der Polynome. Weil die spezishe Intensitätentlang eines Strahls konstant bleibt (vgl. Abshn. 6.1.3) entspriht die einfallendespezishe Intensität im Interval der ausgehenden spezishen Intensität des proji-zierten Elements.Durh Anwenden der Gleihung Gl. (8.2) auf die projizierten Polynome und dieIntervallgrenzen erhält man die reektierte Spezishe Intensität der Ionen wieder-4Im dreidimensionalen Fall sind die Intervalle auf der Einheitshalbkugel Oberähengebiete.
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Abbildung 8.2 Vorwärtsreexion von Ionen am Oberähenelement E2. Die abge-gebene spezishe Intensität Lo,1 ist gleih der eingestrahlten spezishen Intensitätauf E2 senkreht zum Strahl. Die Lage der beiden Flähen reduziert die einfallendespezishe Intensität Li,2 um den Faktor cosα. Der Raumwinkel, unter dem E1 Ionennah E2 sendet, ist durh die Gröÿe und Lage beider Flähen bestimmt. Die reektiertespezishe Intensität wird durh Gl. (8.2) berehnet. Aus den Intensitätsverteilungsdia-grammen wird deutlih, dass nur ein sehr geringer Teil von Ionen tatsählih an E2reektiert wird.um als stükweise Polynomapproximation (Abb. 8.2). Aus Gl. (8.6) folgt, dass beijeder Multiplikation der Grad des Polynoms steigt. Zusätzlih steigt die Zerstüke-lung der Intervalle bei jeder Addition oder Multiplikation an. Aus diesem Grundist die inkrementelle Vorwärtsiteration mit stükweisen Polynomen nur für wenigeIterationen geeignet.8.3.6 IterationDie Berehnung der spezishen Intensität der Ionen an der Oberähe erfolgt ite-rativ.Im ersten Iterationszyklus wird zunähst für jedes Oberähenelement der direkt
133aus der Randshiht auftreende Ionenstrom mit der IADF (Gl. (3.9)) und derreektierte Anteil als stükweise Polynomfunktion berehnet.In den folgenden Iterationen wird die jeweils aus der vorherigen Iteration entstande-nene reektierte Anteil der spezishen Intensität für jedes Element ermittelt undder einfallenden spezishen Intensitätsfunktion hinzuaddiert.In jedem Iterationsshritt wird somit eine weitere Reexion der approximierten spe-zishen Ionenintensität ermittelt.8.3.7 Komplexität und GenauigkeitDie Zeitkomplexität des in dieser Arbeit entwikelten Verfahrens der iterativen Vor-wärtsreexion hängt ganz wesentlih von den verwendeten Unteralgorithmen zurImplementierung der Sihtbarkeitsberehnung und der Speiherung stükweiser Po-lygone ab.Die Berehnung der Sihtbarkeit und die Projektion auf die Einheitshalbkugel wurdebereits in Kap. 7 umfangreih dargelegt. Weil die Geometrie der Strukturen für denTransport von neutralen Spezies und Ionen übereinstimmt, kann der Simulations-aufwand auf die einmalige Berehnung der gegenseitigen Verdekung von Elementenbegrenzt werden.Die Operationen, welhe auf stükweise denierten Polynomen durhgeführt werden,umfassen
• Funktionswertberehnung,
• Teilung des Denitionsbereihes,
• Operationen mit Erhöhung des Grades des Polynoms.Zum Speihern der Polynome werden zwekmäÿig sequentielle Datenstrukturen ver-wendet, die ein ezientes Iterieren und Vergröÿern unterstützen. Die Polynome wer-den darin durh ihre Koezienten dargestellt.Die Funktionswertberehnung von stükweisen Polynomen erfordert das shnelleAunden des Intervalls und dessen Polynomkoezienten. Im zweidimensionalenFall können Polynomstüke in den Blättern eines balanierten binären Suhbaumesgespeihert werden, dessen Knoten die Intervalle tragen. Der Aufwand zum Auf-bauen des binären Suhbaumes beträgt dann bei n Intervallen O(n logn) und dasAunden der Polynomkoezienten benötigt nur O(2 logn) Vergleihe.
134Die numerishe Genauigkeit der iterativen Vorwärtsreexion hängt im wesentli-hen von den folgenden Faktoren ab:
• Gröÿe der Oberähenelemente,
• Approximationsfehler durh Polynominterpolation,
• Anzahl von Vorwärtsiterationen.Zum Erreihen der bestmöglihen numerishen Genauigkeit bei akzeptablen Simu-lationslaufzeiten müssen die Gröÿe der Oberähenelemente, der Grad der Polyno-mapproximation sowie die Anzahl von Iterationen gegeneinander abgewogen werdenund hängen von den simulierenden Strukturen ab.
Kapitel 9SoftwareUm Computersimulationen von Plasmaätzprozessen, wie sie in den vorangegangenenKapiteln vorgestellt wurden, ezient durhführen zu können, ist die Implementie-rung der vorgestellten Modelle in Software notwendig.Im Rahmen dieser Arbeit wurde, basierend auf den Vorarbeiten von [Volland 4℄,eine komplett überarbeitetete und in allen Teilen verbesserte und erweiterte Simula-tionssoftware zum Plasmaätzen von Grabenstrukturen erstellt. Das Ziel war es, eineintegrierte Simulation der makroskopishen Prozesse zur Erzeugung des Plasmasund der mikroskopishen Eekte, die die Ätzung von Mikro- und Nanostrukturenbeeinussen, zu entwikeln.Die in dieser Arbeit entwikelte integrierte Gesamtsimulation von Plasmaätzpro-zessen dient der Verikation von Prozessmodellen und Ätzmehanismen, sowie derÄtzprozessentwiklung und -optimierung. Die Software ist darüber hinaus ein nützli-hes Hilfsmittel in der Lehre. Dementsprehend erstrekt sih die Bandbreite poten-tieller Nutzer von Wissenshaftlern der Grundlagen- und angewandten Forshung,Prozessingenieuren, Equipmentausrüstern bis hin zu Studenten.9.1 Integrierte ÄtzsimulationDie Integration von makroskopishen Plasmamodellen, die die Ersheinungen imPlasma in der Gröÿenordnung des Reaktors beshreiben und der Oberähenpro-zesse die in mikroskopisher Gröÿenordnung die Oberähenprozesse modellieren,war das primäre Ziel bei der Neuentwiklung der Simulationssoftware. Ein Binde-glied zwishen beiden Modellklassen bildet das Randshihtmodell.135
136Eingabeparameter der integrierten Simulation sind
• Prozessparameter, wie sie an realen Ätzreaktoren in Form eines Ätzrezeptesverwendet werden,
• Reaktorparameter, die die Geometrie und physikalish/hemishen Eigenshaf-ten der Plasmakammer beshreiben,
• Modellparameter, die z. B. die numerishe Genauigkeit und die verwendetenLösungsverfahren festlegen.In Abb. 9.1 ist das Zusammenwirken der Modelle, die jeweiligen Eingabeparamterund -daten, sowie deren Datenabängigkeiten dargestellt. In der Abfolge der Simu-
Abbildung 9.1 Modularer Aufbau einer integrierten Plasmaätzsimulation mit Pa-rametern und Datenabhängigkeiten. (entnommen aus [4℄).lationsmodelle von der Plasmasimulation bis zu den Oberähenreaktionen bilden
137die jeweiligen Ausgaben die Eingabedaten für die nahfolgenden Simulationsmodule.Zusätzlih gibt es Feedbaks1 die auf das Verhalten der vorangegangenen Modelleauswirken. Diese Gröÿen sind physikalishe Gröÿen, die den Zustand der aktuellenSimulation beshreiben. Zusätzlihe Eingaben in jedem Simulationsmodul legen diespezishen Simulationsparameter fest, wie sie durh das aktuelle Ätzrezept und dieexperimentellen Bedingungen gegeben sind.9.2 SoftwarearhitekturWegen der untershiedlihen Anforderungen der jeweiligen Nutzer von Simulations-software ist eine exible Einsetzbarkeit unumgänglih.Die Simulationssoftware, wie sie im Rahmen dieser Arbeit entwikelt wurde, bestehtdeshalb aus vershiedenen Modulen und Komponenten, die durh dokumentierteShnittstellen (API2) miteinander zusammenarbeiten.Wie in Abb. 9.2 dargestellt, ist die Simulationsbibliothek SimLibdas zentrale Modulzur Erzeugung und Durhführung von Simulationen, mit dessen API vershiedens-te Anwendungen erzeugt werden können. Darüber hinaus enthält diese Bibliothekdie Implementierung von fest integrierten Modellen, wie z. B. der Randshihtsimu-lation, der elektrostatishen Auadung und der in den vorangegangenen Kapitelnvorgestellten Transportmehanismen für neutrale und ionisierte Reaktanten. DieSimulationsbibliothek enthält jedoh keine direkten Funktionen zum Speihern undLaden der Simulationsdaten in Dateien oder Datenbanken. Stattdessen werden Stre-ams bereitgestellt, über die die Simulationsdaten ausgetausht werden können. Stre-ams sind eine Ein- und Ausgabetehnik, die eine standardisierte, erweiterbare undabstrakte Shnittstelle zwishen Programmen und Dateien oder Geräten implemen-tieren [134℄. Applikationen können über diesen Mehanismus exibel die Verwaltung,Speiherung und den Zugri auf Simulationsdaten implementieren.9.2.1 APIsDie Simulationssoftware wurde unter objektorientierten Gesihtspunkten entworfenund in der Programmiersprahe C++ implementiert. Die SimLib-Bibliothek, diein dieser Arbeit entwikelt wurde, ist als dynamish ladbare Programmbibliothek1Rükwirkungen auf vorhergehende Modelle, die eine Änderung der Eingaben nah sih ziehen.2API - Anwendungsprogrammiershnittstelle (engl. appliation programming interfae)
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Abbildung 9.2 Softwarearhitektur der implementierten Simulationssoftware(DLL) zusammen mit den Shnittstellenspezikationen und einer vollständigen Do-kumentation der API für jeden Nutzer der Software frei zugänglih und gestattetdeshalb die Integration der Simulationsbibliothek in benutzerspezishe Anwendun-gen.
9.3 Plug-In-KonzeptAufgrund der unübershaubaren Palette an Ätzgasen und Materialien, die zum io-nenunterstützten Ätzen in Plasmen verfügbar sind [17℄ und sih ständig erweiternderErkenntnisse in der Modellierung solher Prozesse, ist ein exibles und erweiterbaresSoftwarekonzept vorteilhaft.Um diesen Umständen Rehnung zu tragen, wurde ein Plug-In System3 in die Simu-lationsbibliothek SimEth implementiert, welhes Nutzern gestattet, eigene Imple-mentierungen von Plasma- und Oberähenreaktionsmodellen hinzuzufügen. Auhder Austaush oder die Erweiterung der bereits bestehenden Modelle ist ohne Neu-übersetzung der Software problemlos möglih.Die Integration eines vom Benutzer der Software erstellten Modelles ist in Abb. 9.33Plug-In (engl. einsteken) ist ein Softwarekonzept, bei dem selbst erstellte oder von Drittan-bietern veröentlihte Programmteile in die Software integriert werden.
139shematish dargestellt. Basierend auf der Plug-In Shnittstelle der API wird einneues Modell zunähst mithilfe einer Programmiersprahe (z.B C++) implemen-tiert und zu einer dynamish ladbaren Bibliothek übersetzt. Zusätzlih wird eineKongurationsdatei, welhe z. B. Informationen über das Modell, die Art, Anzahlund vorgegebene Werte der Modellparameter und weitere relevante Informationenenthält, in Form einer strukturierten Textdatei (vgl. Abshn. 9.3.1) erstellt. Diebeiden Dateien werden zur Laufzeit der Simulation verwendet, um die Modellimple-mentierung zu laden und auszuführen. Das Plug-In- Konzept bietet eine Reihe von
Abbildung 9.3 Plug-In-Konzept zur Integration von Benutzermodellen. Basierendauf der gemeinsamen Shnittstelle können beliebige Plasma- und Oberähenreaktions-modelle zur Laufzeit integriert werden.Vorteilen:
• neue Gas/Material-Systeme können von Nutzern entwikelt und gegebenenfallsveröentliht werden,
• Weitergabe von Modellen ohne Veröentlihung des Quelltextes ist möglih,
• Reparametrisierung und Anpassung von Modellen in strukturiertem Text.Es obliegt allerdings dem Anwender, nur Plug-Ins aus vertrauenswürdigen Quellenzu verwenden, weil die Ausführung von unbekanntem Programmfragmenten unterUmständen ein Siherheitsrisiko bedeutet.
1409.3.1 XMLExterne und interne Modelle der Simulationsbibliothek SimLib, sowie Simulations-parameter, Prozessrezepte, Reaktorabmessungen und alle Daten, die die simulierteProbe denieren, werden im XML-Format4 gespeihert, ausgetausht und verwal-tet.XML ist ein Standard des W3C-Konsortiums [135℄ zur Auszeihnung von Doku-menten. Darin wird eine einfahe Syntax verwendet, um Dokumente mit lesbarenMarkierungen  sogenannte Tags  zu strukturieren [136℄. Damit wird ein Standard-format deniert, welhes exibel genug ist, um auf spezishe Problemdomänen, wieder Präsentation auf Webseiten oder dem Datenaustaush zwishen Anwendungen,angepasst zu werden.In Quelltext 9.1 ist die Auszeihnung eines Dokumentes mit einem Prozessrezeptbeispielhaft gelistet.<Reipe><Loop iterations="6"><Sequene><ProessStep ap="0" dbias="5." dome_temp="293.15"duration="30." power="1000."pressure="3.333" table_temp="293.15"timestep="1."><GasFeed flow="60." name="C4F8" temp="293.15"/></ProessStep><ProessStep ap="0" dbias="35." dome_temp="293.15"duration="60." power="1000."pressure="3.333" table_temp="293.15"timestep="1."><GasFeed flow="50." name="SF6" temp="293.15"/></ProessStep></Sequene></Loop></Reipe> Quelltext 9.1 Prozessrezept in XMLDurh die Verwendung von XML zum Speihern der Konguration und der Simulati-onsdaten ist der Datenaustaush mit anderen Softwarepaketen leiht zu realisieren.Mithilfe von Formatierungsvorshriften, so genannten Stylesheets, können XML-4XML (engl. extensible markup language) erweiterbare Auszeihnungssprahe
141Dokumente nahezu beliebig in andere Formate, die niht zwangsläug XML odermenshenlesbar sein müssen, transformiert werden [137℄. Eine standardisierte Spra-he für Stylesheets ist XSLT5. Stylesheets für die Transformation von Simulations-ausgaben in Tabellendateien, SQL6 und TCL7 Skript Anweisungen sind Bestandteildes entwikelten Softwarepaketes. In Abb. 9.5 ist die Transformation von Ausgabe-daten der Simulation in Tabellendokumente für die Nahbearbeitung und Visuali-sierung Bestandteil des dargestellten Datenusses.9.4 Interaktive SimulationFür die interaktive Verwendung der Simulationsbibliothek im kommerziellen unduniversitären Umfeld wurde die Mirosoft Windows basierte Applikation WinSi-mEth mit graphisher Benutzeroberähe entwikelt.Die WinSimEth-Anwendung verwendet die SimLib-Simulationsbibliothek und ge-
Abbildung 9.4 Graphishe Oberähe der WinSimEth Anwendung5XSLT (engl. extensible style sheet language for transformation) Erweiterbare Stylesheet Spra-he für Transformationen6SQL (engl. standard query language) Anfragesprahe für relationale Datenbanksysteme7TCL (engl. tool ommand language) Skriptsprahe mit erweiterbarer Funktionalität
142stattet es, interaktiv Simulationen zu erstellen, abzuarbeiten und die Ergebnisse zuvisualisieren. Alle Funktionen der Simulationsbibliothek sind über Dialogfelder undgraphishe Steuerelemente zugreifbar. In Abb. 9.4 ist die graphishe Oberähe derWinSimEth-Anwendung während einer Simulation abgebildet.Während einer Simulation können die simulierten physikalishen Gröÿen an der Ätz-oberähe und die Eigenshaften des Plasmas untersuht werden. Insbesondere dieseEhtzeitmessungen von Gröÿen, die in realen Experimenten niht oder nur shwerzugänglih sind, sind einer der wihtigsten Vorteile von Simulationen gegenüber Ex-perimenten.Die WinSimEth-Anwendung realisiert auÿerdem die Verwaltung von Simulations-daten in Dateien. Vollständige Simulationen, sowie einzelne Ätzrezepte, initiale Kon-gurationen von Proben, Parametrisierungen von Plasma- und Oberähenmodellenkönnen im XML-Format gespeihert und geladen werden. Die separate Speiherungeinzelner Simulationsteile gestattet deren Wiederverwendung in anderen Simulatio-nen und die Weitergabe an andere Nutzer.Das Laden und die Konguration von Modellen, die als Plug-Ins vorliegen (vgl. Ab-shn. 9.3), wird durh Dialogfelder ermögliht.
9.5 SkriptsimulationNeben den vielen Vorteilen, die eine interaktive Simulation hat, bestehen auh eineReihe von Nahteilen.
• Simulationen müssen durh Benutzereingri erstellt, geladen, ausgeführt unddie Resultate gespeihert werden.
• Simulationsreihen und Prozeduren müssen durh den Benutzer exakt doku-mentiert werden, um nahvollziehbar zu sein.
• Änderungen an Modellen oder Simulationsprozeduren erfordern manuelle Ree-valuation von SimulationenVielfah benötigen einzelne Simulationen sehr viel Zeit oder es müssen sehr viele Si-mulationen mit untershiedlihen Kongurationen durhgeführt werden. Währendim ersten Fall die Interaktivität während der Simulation niht benötigt wird, wäre
143es im zweiten Fall sehr aufwändig, viele Simulationen einzeln und interaktiv durh-zuführen.Um diese Nahteile zu beseitigen, wurde im Rahmen dieser Arbeit eine Program-miersprahe für die Simulation mit der SimLib-Bibliothek entwikelt, die auf der inForshung und Industrie weit verbreiteten Tool Command Language (TCL) basiert.Mithilfe eines TCL-Interpreters, der zusätzlihe Befehle zur Denition, Ausführungund Analyse von Simulationen enthält, können nahezu beliebig komplexe Program-me für die Simulation von Plasmaätzprozessen abgearbeitet werden. In Quelltext9.2 ist der Ausshnitt eines Skriptes zur Simulation eines Ätzrezeptes gelistet. Darinwird ein Ätzrezept mit vershiedenen Ätz- und Depositionszeiten wiederholt ausge-führt und bei jedem Wehsel des Prozessgases eine graphishe Auswertung generiert.# loop over time parametersforeah ethtime { 5 20 } {foreah depotime { 10 15 20 } {set simul_no 0set outputfile "${title}_${ethtime}_${depotime}_${maskwd}"# define sample desription to loadset mask "../mask/${maskwd}.xml"set tSample [load sample $mask℄set tReipe [GC_reipe $ethtime $depotime℄set tReator [ReatorIlmenau℄# exeute simulationputs "starting simulation ${title}"run -reator $tReator -reipe $tReipe \-sample $tSample -ongasphase { plotProfile } \-onupdate {puts -nonewline "."}}} Quelltext 9.2 Skriptausshnitt zur Simulation über Parameterbereihe derDepositions- und ÄtzzeitDie Ergebnisse solher Skriptsimulationen können in Dateien oder relationalen Da-tenbanken gespeihert oder direkt im Skript oder durh andere wissenshaftliheSoftwarepakete ausgewertet werden. In Abb. 9.5 ist die Verkettung von Simulati-onsinterpreter mit vershiedenen Softwarepaketen shematish dargestellt. Der In-terpreter liefert die Ergebnisse der Simulationen in Form von XML-Daten, die in
144Dateien zwishengespeihert oder direkt an einen XSLT-Interpreter weitergeleitetwerden. Dieser führt die Transformation der Daten mit Hilfe eines Stylesheets in eingeeignetes Datenformat des jeweiligen Softwarepaketes durh (vgl. Abshn. 9.3.1).Beispiele für solhe Stylesheets wurden im Rahmen dieser Arbeit erstellt und sindim Softwarepaket enthalten. Die Steuerung von Software zur Visualisierung oderAufbereitung von Daten kann ebenfalls durh das Simulationsskript erfolgen.Das Erstellen von Skripten für umfangreihe Simulationen ersheint auf den ersten
Abbildung 9.5 Verkettung von Simulationssoftware und Softwarepaketen zur Da-tenauswertung über XML. Die Simulationen werden durh ein Skript deniert undabgearbeitet. Die Ergebnisse daraus liegen im XML Format vor. Nah anwenden derTransformation, wie sie im XSLT Stylesheet festgelegt wurde, dienen die Daten alsEingaben für die Software zur Auswertung. Die Steuerung der Software zur Auswer-tung erfolgt durh Anweisungen, die vom Skript bei der Ausführung der Simulationengeneriert werden.Blik arbeitsintensiv und erfordert in gewissem Umfang Programmierkenntnisse desAnwenders. Dem gegenüber stehen die vielen Vorteile dieser Methode der Simulation
• umfangreihe Simulationen können ohne Benutzereingri vollautomatish durh-geführt werden.
• Das Skript ist gleihzeitig vollständige Dokumentation der durhgeführten Si-mulationen, weil es alle relevanten Parameter deniert. Zusätzlih kann Doku-mentation z. B. in Form von Parametertabellen automatish erzeugt werden.
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• Simulationen sind jederzeit und vollautomatish durh Ausführung des Skrip-tes wiederholbar.
• Bibliotheken stellen auf eektive Weise reparametrisierbare Modelle und Si-mulationsprozeduren zur Verfügung.
• Die Kopplung und Steuerung nahfolgender Softwareapplikationen ist inner-halb des Skriptes realisierbar.9.5.1 DatenbankenDie Verwaltung groÿer Datenmengen in Einzeldateien erfordert viel Sorgfalt desNutzers bei der Verwaltung von Dateien und ist fehleranfällig in Bezug auf das Wie-dernden von Informationen sowie unbeabsihtigtes Ändern oder Löshen. Auh derZugri mehrerer Nutzer auf gleihe Simulationsdateien und der Shutz vor unbereh-tigtem Zugri ist ohne geeignete Shutzmaÿnahmen problematish.Diese Nahteile können durh die Speiherung der Simulationsdaten in (relationa-len) Datenbanken aufgehoben werden.Das Speihern von Daten hat viele Vorteile gegenüber lokalen oder auf Netzwerkser-vern bendlihen Dateien. Datenbanken besitzen eine explizite Struktur der gespei-herten Daten und gestatten deshalb Operationen wie Suhen, Filtern, Sortieren undReorganisation. Transaktionen auf Datenbanken gestatten den gleihzeitigen Zugrivieler Benutzer, ohne die Datenintegrität zu verletzen. Durh die Bereitstellung vonProgrammiershnittstellen (API) können Datenbanken in beliebige Anwendungeneingebunden werden.Eine relationale Datenbank ist durh ein so genanntes Shema deniert, welhesTabellen und ihre Beziehungen untereinander sowie Beshränkungen von Werte-bereihen und Datentypen formal beshreibt. Daten werden in den Tabellenzeilengespeihert, die auh Reords genannt werden. Die Administration, das Manage-ment, das Laden und Speihern von Daten wird im Allgemeinen mit Hilfe der SQLSprahe durhgeführt.Weil die im XML-Format vorliegenden Daten der Simulationsbibliothek hierarhishin Form von Elementen mit Attributen, die wiederum Elemente enthalten können,organisiert sind, ist eine eineindeutige Abbildung auf die tabellarishe Struktur derDatenbank notwendig [138℄. Zur Anbindung einer relationalen Datenbank mit SQL,wurden in dieser Arbeit die folgenden Komponenten entwikelt
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• Das Datenbankshema zur Festlegung der Struktur der Datenbank in SQL,
• ein Stylesheet in XSLT zur Transformation von XML-Ausgabedaten in SQLKommandos,
• ein exemplarishes Stylesheet zur Transformation der Datenbankausgaben inXML.In Abb. 9.6 ist die Anbindung einer relationalen Datenbank an die Simulationsbi-bliothek shematish dargestellt. Der Skriptinterpreter wurde um die entsprehendenFunktionen zum Laden und Speihern der Simulationsdaten erweitert.
Abbildung 9.6 Datenuss der Speiherung und Extraktion von Simulationsdaten ineiner relationalen Datenbank. Die Transformation der Simulationsdaten in SQL unddie Rükgewinnung und Reformatierung der Daten wird durh Befehle im Skriptinter-preter ausgeführt. Die Datenbank kann sih auf einem entfernt gelegenen Rehner imNetzwerk benden und durh andere Nutzer gleihzeitig verwendet werden.
Kapitel 10
Experiment und Simulation
Die Korrektheit und die Grenzen der Anwendbarkeit der entwikelten Verfahrenzum Transport von neutralen und geladenen Teilhen innerhalb geätzter Strukturenlässt sih nur durh einen Vergleih realer Experimente und Simulationen überprü-fen. Allerdings ist die Verteilung der Flüsse von neutralen und ionisierten Spezies ander Oberähe im Inneren von geätzten Strukturen niht direkt messbar. Aus derMessung von Ätztiefen1 und der Form des Quershnitts geätzter Prole lassen sihjedoh indirekt Rükshlüsse auf die Rihtigkeit der entwikelten Modelle ziehen.Es wurde im Rahmen dieser Arbeit zwei groÿe Serien von Ätz- und Depositionsex-perimenten an einer ICP-ASE Anlage der Firma STS am Zentrum für Mikro- undNanotehnologien (ZMN) der TU Ilmenau sowie an einem Prototyp einer neuen ICPAnlage der Firma Oxford Instruments Plasma Tehnologies (OIPT) in Yatton (GB),durhgeführt.10.1 Ätzexperimente und -simulationenDie entwikelten Transportmodelle für neutrale Spezies und Ionen wurden zunähstdurh umfangreihe Experimente zum Ätzen langer gerader Gräben in Silizium ineinem SF6-Plasma veriziert und deren Parameter an die jeweiligen Ätzreaktorenangepasst.1Die geätzte Tiefe eines Proles ergibt sih aus dem Produkt der mittleren Ätzrate und der-dauer. 147
14810.1.1 OberähenmodelleFür die Topograesimulation von geätzten Strukturen sind neben den in dieserArbeit primär entwikelten Transportmodellen für neutrale und ionisierte SpeziesOberähenreaktionsmodelle nötig, die die lokalen Ätzraten aus den berehnetenFlussdihten und den physikalishen Zustandsgröÿen, wie z. B. Druk und Tempe-ratur an der Substratoberähe, berehnen.Zum Ätzen wurden Oberähenreaktionsmodelle für das ionenunterstützte Ätzenvon Silizium und von Photolak in einem SF6-Plasma im Rahmen des NanoPlasma-Projektes entwikelt.Ionenunterstütztes Ätzen von Silizium im SF6 PlasmaUnabhängig voneinander wurden zwei Modelle zum Ätzen von Silizium entwikelt.Das erste hier vorgestellte wurde durh die Projektgruppe am IMEL Demokritos,Athen2 entwikelt.Das Modell entspriht dem von Langmuir aufgestellten Reaktionstyp (vgl. Abshn.2.3.6) und berüksihtigt die Bedekung ΘF der Oberähe mit Fluor. Im Modelllautet die Gleihgewihtsbedingung für einen Ort an der Oberähe












E −√Eth, E ≥ Eth
0 , E < Eth.
(10.3)Darin ist E die mittlere kinetishe Energie der Ionen und Eth der Shwellenwert abdem ein ionenunterstütztes Ätzen stattndet.2IMEL Demokritos, Athen - Institute of Miroeletronis, National Center for Sienti Rese-arh (NCSR) Demokritos, Athen, Griehenland
149Der eektive Haftwahrsheinlihkeit von Fluor auf (bedektem) Silizium wird durhdas Modell berehnet zu
SE,F = SF (1− θF ) + 4k. (10.4)Die Werte der Parameter und eine kurze Erläuterung ihrer Bedeutung sind inTabelle 10.1 zusammengefasst. Die Koezienten des Modells wurden durh die Pro-Symbol Bedeutung Wert
SF Haftwahrsheinlihkeit von Fluor auf unbedek-tem Silizium 0,2
k Chemisher Ätzratenkoezient 0,1
bF,0 ionenunterstützter Ätzratenkoezient 7 (eV− 12 )
Eth Shwellwert der Energie für ionenunterstütztesÄtzen 4 eV
ρSi atomare Dihte von Silizium 5× 1022 cm−3Tabelle 10.1 Koezienten und ihre Bedeutung im Ätzmodelljektgruppe am IMEL Demokritos Institut, so berehnet, dass sie mit den experi-mentell ermittelten Werten der Ätzrate im verwendeten ICP-Reaktor (ALCATELMET ICP-Reaktor der Demokritos Plasma Gruppe) bestmöglih übereinstimmen.Insbesondere wurden dabei die Fluorkonzentration im Plasma mithilfe kalibrierterAtinometrie, die Ionenussdihte mit einer Ionenussprobe von Sienti Instru-ments und die Si-Ätzrate durh ein Prolometer gemessen. Die Messungen wurdenbei vershiedenen Drüken (3-11Pa), ICP-Leistungen (700-1800W) und DC-Bias(0-100V) durhgeführt [139℄.Zum Vergleih wurde ein weiteres Modell  im folgenden Ilmenauer Modell genannt im Rahmen dieser Arbeit entwikelt, welhes auf den von Flamm in [74℄ getroenenÜberlegungen basiert. Ausgehend von der Annahme, dass Fluor der dominierendehemishe Reaktionspartner und in Verbindung mit dem Ionenbombardement auhhauptsählih am ionenunterstützten Ätzvorgang beteiligt ist, erhält man für dieMassenbilanz
ΦF,imp = (1− SF )ΦF,imp + PchemΦF,imp + ERionenh
ρSi
mSi
b. (10.5)Darin wird der Fluss von einwirkendem reaktiven Fluor aufgeteilt in niht reagie-rende Anteile, rein hemish reaktives Fluor und den Anteil von Fluor, der bei der
150ionenunterstützten Ätzung verbrauht wird.Durh Umstellen von Gl. (10.5) erhält man für die eektive Haftwahrsheinlihkeit3
















. (10.8)Darin sind a und b Verbrauhsfaktoren, die experimentell zu a = 4 und b = 2, 5ermittelt wurden [4℄. Die ionenunterstützte Ätzrate ist aufgrund der Überlegungenin Abshn. 4.3 proportional zum Grad der Bedekung der Oberähe mit Fluor Θ
ERionenh = ΘkionΦion. (10.9)Nimmt man weiterhin eine Langmuir-Adsorption der Oberähe mit Fluor an (vgl.Abshn. 2.3.6), so ist die eektive Haftwahrsheinlihkeit
SF = S
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S0F ist darin die Haftwahrsheinlihkeit von Fluor auf unbedektem Silizium und hatnah [140℄ einen Wert von 0,2.Somit hängen sowohl die eektive Haftwahrsheinlihkeit SF als auh der Bede-kungsgrad Θ vom Fluor- und Ionenuss ab.3SF ist der Anteil des Fluors, der an der Oberähe als Bedekung anhaftend verbleibt oderhemish reagiert.
151Da der absolute Fluÿ von Fluor und Ionen auf der Oberähe nur shwer messbarund in der Simulation durh Näherungen und Annahmen in Plasma- und Transport-modellen fehlerbehaftet4 ist, kann das vorgestellte Modell die absoluten Ätzraten nurunzureihend genau berehnen. Um die absoluten Werte der Flüsse aus der Reh-nung zu eliminieren, wurde das Modell in [4; 141℄ modiziert. Anstelle der absolutenFlüsse und Bedekungen werden diese normalisiert, d. h. auf den Fluss und die Be-dekung der niht abgeshatteten Oberähe unter Standardbedingungen bezogen.Eine ausführlihe Herleitung des Modells ndet sih in [4℄. Die Haftwahrsheinlih-keit von Fluor auf unbedektem Silizium verbleibt im Modell als freier Parameterund wurde zu Pchem = 0, 1 ermittelt, was sehr gut mit den gemessenen Standar-dätzraten und den Ergebnissen in [142℄ übereinstimmt. In Abb. 10.1 wurden dieSimulationen beider Modelle mit einem durhgeführten Ätzexperiment mit gleihenParametern durhgeführt.
Abbildung 10.1 Überlagerung von Simulationen mit dem Ätzmodell von IMEL De-mokritos und dem TU Ilmenau Modell. Beide Modelle stimmen in den erreihten Ätz-raten sowohl vertikal als auh lateral im wesentlihen mit dem Experiment überein. We-gen der Berüksihtigung der tatsählihen Fluor- und Ionenüsse bei der Bedekungder Oberähe bildet das Ilmenauer Modell die Form des Quershnittes realistisherim Vergleih zum Modell der Demokritos-Gruppe ab.4Der Fehler bezieht sih auf den Absolutwert der Konzentrationen und Flüsse, niht jedoh aufdas Verhältnis der Spezies.




k(T )Φi. (10.12)Die temperaturabhängigen Koezienten k(T ) wurden durh Ätzexperimente ermit-telt und sind tabellarish im Modell enthalten. Wegen der viel geringeren Ätzratevon Maskenmaterial gegenüber Silizium ist die Haftwahrsheinlihkeit gering undwird vereinfaht als konstant angenommen.10.1.2 ProzessparameterZur Ermittlung der freien Modellparameter und der Bestimmung von Korrekturfak-toren zur Simulation der korrekten Ätztiefen und Prolformen wurden Experimentedurhgeführt, die zunähst den rein hemish wirksamen Anteil der Plasmaspeziesam Ätzprozess untersuhen sollten. Der Einuss von Ionen wurde minimiert, indemder RF-Generator, der im Wesentlihen zur Ausbildung des Potentialuntershiedsvon Plasma und Probe dient, ausgeshaltet wurde. Für vershiedene Gasüsse undDrüke wurden zahlreihe Experimente mit den in Tabelle 10.2 aufgeführten Pro-zessparametern durhgeführt. In einer zweiten Gruppe von Experimenten wurde dieLeistung des RF-Generators so eingestellt, dass sih ein DC-Biaswert von bis zu
80V einstellte. Unter diesen Bedingungen wurden unter Beibehaltung der übrigenProzessparameter Experimente durhgeführt, die den Einuss der beshleunigtenIonen auf die lokalen Ätzraten wiederspiegeln.10.1.3 ÄtzratenNah Durhführung der Experimente an den Ätzreaktoren von Oxford Instrumentsund am ZMN Ilmenau wurden die Proben gespalten und im Rasterelektronenmi-
153Prozessparameter OIPT TU IlmenauICP-Leistung 1000W 600W
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OIPT 0W (5V DC)
OIPT 14W (85V DC)Abbildung 10.4 Veränderung der Ätzrate bei ab- und eingeshalteter Elektroden-anregung (RF-Power = 0/35W). Die Ätzbedingungen entsprehen denen in Abb. 10.2.Durh Anregung der Probenelektrode bildet sih eine DC-Bias-Spannung von -85V aus.Die gesteigerte Ätzrate ist auf den ionenunterstützten Anteil der Ätzrate zurükzufüh-ren.und Experimenten abhängig von der Maskenbreite und bei vershiedenen DC-BiasWerten dargestellt. Die experimentellen Daten zeigen  wie erwartet  eine grö-ÿere Unterätzung bei kleinen DC-Bias-Werten. Dieser Trend wird auh durh dieSimulationen korrekt reproduziert. Für die Experimente mit -70V DC-Bias sinddie simulierten Prole in sehr guter Übereinstimmung mit den Experimenten. Fürdie Experimente mit -40V DC-Bias liefern die Simulationen einen etwas gröÿerenWert der Unterätzung für die kleinen Strukturen. Das Verhältnis aus Unterätzungund Ätztiefe vergröÿert sih von kleinen Maskenbreiten (hohes Aspektverhältnis)hin zu gröÿeren Strukturen und erreiht einen nahezu konstanten Wert für gröÿe-re Maskenönungen mit geringem Aspektverhältnis. In kleinen Strukturen spielenTransporteekte, wie die Abshattung des Flusses von Reaktanden und der steilereEinfallswinkel von Ionen auf die Bodenähe des Prols, eine weit gröÿere Rolle alsfür gröÿere Strukturen mit geringem Aspektverhältnis (vgl. Abshn. 3.4). Bei abge-shalteter Anregung der Probe (≈ 0V DC-Bias) liefert die Simulation bei kleinenStrukturen etwas zu groÿe Werte für die Unterätzung und bei groÿen Strukturen zukleine Werte. Für diesen speziellen Fall, in dem die mittlere Ionenenergie unter denShwellwert Eth fällt, hängt die Ätzrate nur vom Einuss der neutralen Spezies ab.
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Abbildung 10.5 Simulierte Auswirkung der eektiven Verbrauhskoezienten vonFluor auf Silizium und Maskenmaterial auf die Prolform. (veröentliht MNE2008 [110℄)Das Floatingpotential der Probe wird im verwendeten Modell vernahlässigt [143℄.In Verbindung mit den Ätzexperimenten wurden Konzentrationen von Plasmaspe-zies gemessen und die Resultate mit den Ergebnissen der Simulation des Plasmamo-delles verglihen (Abb. 10.6). Mithilfe der optishen Emissionsspektrographie (OES)wurde die Konzentration der geladenen und neutralen Spezies gemessen und dierelativen Konzentrationen bezüglih des eingeleiteten Argons berehnet. Die Mess-werte wurden mit den Ausgaben der Plasmasimulation verglihen und entsprehen-de Anpassungen der Parameter vorgenommen.6 Durh die gemeinsame Integrationder Plasma-, Transport- und Oberähenreaktionsmodelle wurde eine gute Korre-lation der plasmadiagnostishen Messungen und der simulierten Ätzrate gefunden(Abb. 10.7).
6Die Plasmamodelle wurden durh die Gruppe am IMEL Demokritos erstellt und veriziert.Die OES Messungen dienten zur Kontrolle.
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Abbildung 10.8 Das Verhältnis der Unterätzung zur Tiefe als Maÿ für die Anisotro-pie des Proles. Dargestellt sind die Messungen der Experimente und die Auswertungder Prolsimulationen aus Abb. 10.7. Die Simulationsergebnisse stimmen zufriedenstel-lend mit den Ätzexperimenten überein. Abweihungen ergeben sih aus den getroenenVereinfahungen der Oberähenreaktionsmodelle (z. B. des Bedekungsgrades) und imPlasmamodell. Prozessparameter WertebereihICP-Leistung 1000W
C4F8 Gasuss 50 smAr Gasuss 2,5 smDruk 25. . . 50mTorrTemperatur 20 ◦CRF-Leistung 0, 5, 10, 18WDC-Bias 5. . . 20VZeit 240, 360, 480 sTabelle 10.3 Parameter der Depositionsexperimente an der ICP-Anlage bei OxfordInstruments. Das Argon wurde in geringen Mengen zugesetzt um die Plasmadiagnostikbei den Ätzexperimenten durhführen zu können.
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Abbildung 10.9 Deposition von Polymer in vorstrukturiertem Graben (links) undzugehörige Simulation (rehts). Der Grauwert des simulierten Proles repräsentiertdie Dike des deponierten Polymerlmes. Rehtes und linkes Teilbild sind im gleihenMaÿstab dargestellt. (OIPT Prototyp ICP-Anlage, 1000W ICP-Leistung, 25mTorr,50 sm C4F8, 0W RF-Leistung, 240 s Depositionszeit).gröÿten auf der Oberseite der Probe und nimmt mit gröÿer werdendem Aspekt-verhältnis an den Seitenwänden der Strukturen ab. Wegen der Orientierung derBodenähe eines Proles ist die Polymerdike im Allgemeinen gröÿer als die derSeitenwände, bei denen die Monomerpartikel in steilerem Winkel auf die Oberäheauftreen.Zur Auswertung der Depositionsexperimente wurde die Dike der deponierten Poly-mershiht am Boden, in der Mitte der Seitenwand und an der Oberseite der Probein der Nähe der Struktur gemessen.In Abb. 10.11 ist das Depositionsverhältnis von Boden und Oberseite für eine ei-ne Reihe von Experimenten dargestellt, die im Jahre 2003 durhgeführt wurden.Simulationen mit Oberähenreaktionsmodellen, die nur den Monomeruss zur Be-rehnung der Depositionsrate berüksihtigen, liefern Ergebnisse in guter Überein-
162
Abbildung 10.10 Langzeitdeposition von Polymer in Graben. Erwartungsgemäÿ istdie Polymerdike auf der Oberseite der Probe am gröÿten und sinkt an den Seiten-wänden mit wahsendem Aspektverhältnis ab. Wegen der waagerehten Orientierungder Bodenähe ist dort eine stärkere Deposition gegeben als an den unteren Seiten-wänden. Der Vergleih von Experiment (links) und Simulation (rehts) zeigt eine guteÜbereinstimmung der beobahteten Depositionsdiken mit den Vorhersagen des De-positionsmodells im Simulator. Deponiert wurde für 3600 s mit 600W ICP-Leistung,20mTorr 85 sm C4F8, 0W RF-Leistung. (Experiment durhgeführt von Dr. B.E.Volland, Univ. Kassel, 2003)stimmung mit den Experimenten. Neuere Experimente, die am Prototyp-Reaktorvon OIPT durhgeführt wurden, zeigten jedoh unerwartete Ergebnisse, bei de-nen eine gröÿere Dike der Polymershiht am Boden von Strukturen mit geringemAspektverhältnis im Vergleih zur Oberseite sowie eine ansteigende Dike der Poly-mershiht vom oberen zum unteren Rand der Seitenwände beobahtet wurde. Wiein Abb. 10.11 abgebildet, war die Dike der Polymershiht am Boden von Gräbenmit sehr geringem Aspektverhältnis sogar gröÿer als auf der ahen Oberseite derProbe. Ein Quershnitt eines solhen Experiments ist in Abb. 10.12 dargestellt. DieOberähenreaktionsmodelle, welhe nur den Monomeruss berüksihtigen, können
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Abbildung 10.11 Verhältnis der Depositionsraten von Boden und der Oberseite inAbhängigkeit vom Aspektverhältnis der Strukturendiese Beobahtungen niht erklären. Die Simulation der Polymerdeposition wurdemit den exakt gleihen Parametern sowie einem empirishen Oberähenreaktions-modell durhgeführt. Die Depositionsraten in Abhängigkeit vom berehneten Flussder Monomere CFx und Ionen CF+y wurde durh Messung der Depositionsrate anunstrukturierten Proben berehnet.Zur Validierung der Plasma- und Transportmodelle wurden zusätzlih währendder Experimente plasmadiagnostishe Untersuhungen mit der OES durhgeführt.Die OES zeigte einen beträhtlihen Anteil von Fluorradikalen im C4F8 Plasma(Abb. 10.13). Fluor kann sowohl Silizium als auh einen bereits deponierten Poly-merlm ätzen.Als Hypothese wurde der Eekt der gröÿeren Ablagerung von Polymer am Bodenund tieferen Seitenwänden im Vergleih mit der Oberseite der Probe auf die Ver-teilung und das Ätzen durh Fluor angenommen. Die Hypothese basiert auf denBeobahtungen von Motomura [146℄, nah dem das Ätzen von Silizium in C5F8-Plasmen bei etwa 50V DC-Spannung und für C4F8-Plasmen bei geringeren Wertenbeginnt.
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Abbildung 10.12 Quershnitt eines Proles (links) und vergröÿerte Details (rehts)mit unerwarteter Verteilung der Polymerdike. Das deponierte Polymer am Boden istdiker als auf der Oberseite der Probe. Die Polymerdike an den Seitenwänden steigtzum Boden hin an.
Abbildung 10.13 Resultate der Plasmadiagostik für Depositionsexperiemente imOIPT Reaktor. Der hohe Anteil an Fluor legt eine gleihzeitige Ätzung der deponiertenShiht nahe.10.3.3 Erweitertes DepositionsmodellZur Verizierung der Hypothese der simultanen Deposition und der Ionen unter-stützten Ätzung durh Fluor wurde das existierende Oberähenreaktionsmodell zu
165einem kombinierten Ätz- und Depositionsmodell erweitert. Vereinfahend wurde dieDeposition des Polymerlmes durh die Monomerspezies C4F7, C2F4, C2F3, CF3,
CF, C und die Ätzung des deponierten Filmes durh Fluor als unabhängig vonein-ander angenommen. Weil im Allgemeinen niht bekannt ist, wieviel jede der Spezieszur Deposition des Polymerlmes beiträgt, werden die Flüsse der einzelnen Speziesgewihtet und zu einem Ratenkoezienten CMonomer summiert. Die Gewihtung derSpezies entspriht dabei ihrem Kohlenstoanteil.Obwohl die typishe Flussdihte der Ionen um nahezu drei Gröÿenordnungen kleinerals die der Monomere und des Fluors ist, tragen die Ionen zur anisotropen Depo-sition oder Ätzung entsheidend bei. In [147; 148℄ zeigten Messungen in CF4 und
CHF3-Plasmen einen signikanten Beitrag der Ionen mit geringer Energie an derDeposition. Aus diesem Grund wurde der Einuÿ der positiv geladenen Ionenspezi-es C2F+4 ,C3F+5 ,CF+,CF+2 ,CF2 und CF+3 ebenfalls durh Aufsummierung zu einemÄtzratenkoezienten CIon berüksihtigt. Die Gewihtung der Flussdihten nah ih-rem Kohlenstoanteil hat keinen signikanten Einuss und wurde deshalb für Ionenniht durhgeführt. Unter diesen Annahmen wurde ein lineares Modell für die De-positionsrate DR aufgestellt
DR = CFΦF + CMonomerΦMonomer + CIonΦIon. (10.13)Darin sind die Koezienten
ΦMonomer = 4ΦC4F7 + 2ΦC2F4 + 2ΦC2F3 + ΦCF3 + ΦCF + ΦC
ΦIon = ΦC2F+4 + ΦC3F
+
5




(10.14)Um den Einuss der Ionen auf die Depositionsrate zu untersuhen, wurde ein noheinfaheres Modell aufgestellt, bei dem der Ionenuÿ gänzlih vernahlässigt wurde.Die mittlere Depositionsrate wurde mithilfe eines REM vermessen. Für jedes Depo-sitionsexperiment wurden die deponierten Filmdiken für Gräben von 2, 5, 10 und20µm Breite auf der Oberseite, an den Seitenwänden und in der Mitte des Bodensermittelt. Die Flussdihte der einzelnen Spezies ist niht überall gleih und hängtwesentlih von der Form des Proles sowie der physikalishen und hemishen Eigen-shaften der Oberähe ab. Wie in [4℄ nahegelegt wurde, wird für die Bewegung derungeladenen Spezies in den Strukturen eine isotrope Winkelverteilung und diuseDesorption an der Oberähe angenommen. Die Messung der Flussdihten innerhalbder Strukturen ist niht durhführbar. Aus diesem Grund wurden eine Reihe vonSimulationen durhgeführt, die mit dem vorgestellten Transportmodell [110℄ eine
166Shätzung der Flussdihten lieferten.Ein Verbrauhskoezient für jede Spezies auf jedem der beteiligten Materialien de-niert die Reaktionswahrsheinlihkeit an der Oberähe.Da die Flussdihten von der korrekten Wahl der Verbrauhskoezienten abhängen,wurde eine Reihe von Simulationen durhgeführt, in denen die Verbrauhskoezi-enten von Fluor und Monomeren jeweils im Bereih von 0 bis 1 variiert wurden.Die ermittelten Flussdihten wurden ausgewertet und in Übereinstimmung mit dendurhgeführten Experimenten für die Oberseite, die Seitenwände und den Boden desProles berehnet.Unter Verwendung der Methode der kleinsten Quadrate wurden mit Hilfe der gemes-senen Depositionsraten und der simulierten Flussdihten aus Gl. (10.13) die wahr-sheinlihsten Koezienten ĈF, ĈMonomer und ĈIon ermittelt. Das Residuum der ge-shätzten Depositionsrate für eine durhgeführte Messung i ist damit gegeben durh
r(i) = DRi − (ĈFΦF + ĈMonomerΦMonomer + ĈIonΦIon) (10.15)Durh Variation der Verbrauhskoezienten von Fluor und Monomeren, die sih aufdie simulierten Flussdihten auswirkt, konnte die quadrierte Summe der Residuuen
∑
i r(i)
2 minimiert werden.EinshränkungenDie Shätzung der Verbrauhskoezienten und der Ätzratenkoezienten enthalteneine Reihe von Annahmen und Vereinfahungen: Das Modell mittelt die Eekte undAnteile der vershiedenen Monomere in einem Monomerdepositionskoezienten undeiner Monomerussdihte. Auf ähnlihe Weise sind die Anteile der vershiedenen Io-nenspezies zusammengefasst. Die Bedekung der Oberähe durh Fluor wird indiesem Modell niht berüksihtigt.Zweitens ist der Messfehler der am REM ermittelten Depositionsraten relativ groÿ,weil die Dike des Polymerlmes entlang der Seitenwand und der Bodenähe va-riiert. Durh die gerielte Struktur der Seitenwände ist eine exakte Bestimmungder Polymerdike shwierig, weil sih die Struktur normalerweise bei längerer De-position glättet. Die feinen Rillen der Seitenwände sind niht in der Simulationberüksihtigt. Die Limitierung der Messungen auf drei pro geätztem Prol (Ober-seite, Seitenwand, Boden) gibt den Verlauf der Polymerdike im Prolquershnittnur sehr ungenau wieder.











































































Exp. polymer topb) mit IonenunterstützungAbbildung 10.14 Vergleih der Polymerdike an der Oberseite, dem Boden und inder Mitte der Seitenwand für Experiment und Simulation mit optimierten Verbrauhs-und Ratenkoezienten ĈF, ĈMonomer und ĈIon
169zu befreien, ist deshalb eine längeres ionenunterstütztes Ätzen notwendig. Der Ef-fekt könnte in solhen Gas-Chopping-Prozessen zu einem frühen Ätzstopp in solhenStrukturen führen.
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prestructureAbbildung 10.15 Gemessene und simulierte Polymerlme an der Oberseite und am Boden von Gräben mit 2. . . 20µm Breite.
17110.4 Gas-ChoppingIn den vorangegangenen beiden Abshnitten wurden die Modelle zur Simulation desÄtzens von Silizium in einem SF6-Plasma und die Deposition von Polymerlmenauf den Oberähen geätzter Strukturen in einem C4F8-Plasma vorgestellt und ve-riziert.Durh alternierende Depositions- und Ätzshritte lässt sih die Ätzung von Struk-turen mit sehr groÿen Aspektverhältnissen (>20) erreihen. Dieses Verfahren wirdGas-Chopping genannt [144; 149151℄. Der Gas-Chopping Prozess besteht aus auf-einander folgenden Zyklen von jeweils drei Phasen [149℄:1. Deposition eines Polymerlms, der als Passivierungsshiht dient. Die gesamteFlähe, welhe vom Polymer bedekt wird, wird nur mit sehr geringer Ätzrategeätzt.2. Entfernung des Polymerlmes am Boden der Strukturen, hauptsählih durhIonenbombardement.3. Ätzen der freigelegten Siliziumoberähe durh hemishes oder ionenunter-stütztes Ätzen von Silizium.Je nah Anzahl, Dauer und Zeitverhältnis von Depositions- und Ätzshritt könnenStrukturen mit groÿen Aspektverhältnis geätzt werden. Die Zyklen spiegeln sih inmehr oder minder groÿen horizontalen Rillen an den Seitenwänden der Prole wie-der. In Abb. 10.16 sind die Rillen der Seitenwände wegen der hohen Depositions- undÄtzdauern sehr stark ausgeprägt. Durh Reduzierung der Depositions- und Ätzzeitenpro Zyklus bei einer gleihzeitigen Erhöhung der Zyklenanzahl kann die Rauhigkeitder Seitenwände durh die Rillen verrringert werden.In Abb. 10.16 sind die Simulationsergebnisse sowie die experimentellen Ergebnis-se eines Gas-Chopping Experimentes für vershiedene Maskenbreiten dargestellt. Indiesem Experiment wurden im OIPT-Plasmareaktor fünf Gas-Chopping-Zyklen, miteinem Zeitverhältnis von 30:60 s für Deposition und Ätzung durhgeführt. Deponiertwurde mit 1000W ICP-Leistung bei 25mTorr Druk, 60 sm C4F8 Zuuss und ab-geshalteter RF-Anregung der Probe. Die Ätzung erfolgte bei gleiher Leistung undDruk mit 50 sm SF6 und -35V DC-Bias-Spannung. Bei beiden Shritten wurdenim Experiment jeweils 2,5 sm Argon zur Plasmadiagnose mit OES hinzugegeben.Die Beigabe von Argon konnte durh die Beshränkungen der Plasmamodelle in der
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µmAbbildung 10.17 Simulationsstudie Zeitverhältns von Depositions- und Ätzzeit. DieÄtztiefe hängt im Wesentlihen von der Dauer des Ätzshrittes ab. Prolform undGröÿe der Seitenwandrillen sind abhängig von Zeitverhältnis Deposition:Ätzung undAspektverhältnis im jeweiligen Zyklus.Möglihkeit, vershiedene Dauern und Zeitverhältnisse von Depositions- und Ätz-shritten shnell zu untersuhen.In Abb. 10.17 wurden die Prole für vershiedene Zeitverhältnisse von Depositionund Ätzung simuliert. Das verwendeten Rezept entspriht, abgesehen von den Pro-zesszeiten, dem in Abb. 10.16. Simuliert wurden 30 Gas-Chopping-Zyklen und dieinitiale Maskenönung betrug für diese Simulationen nur 100 nm. Horizontal sindjeweils Prole mit 3, 6 und 9 s Ätzdauer dargestellt. Die Depositionszeiten betragenjeweils vertikal 5, 10 und 20 s.Erwartungsgemäÿ steigt die erreihbare Ätztiefe mit wahsender Ätzdauer an. Gleih-zeitig tritt dabei eine Verbreiterung des Proles zur Unterseite hin ein, was durhdie Unterätzung durh Fluor zu erklären ist.
174An der Ausprägung der Rillen an den Seitenwänden ist deutlih zu erkennen, dasszu Beginn des Gas-Chopping-Prozesses eine deutlih gröÿere Ätzrate vorliegt alsin späteren Zyklen, in denen das Aspektverhältnis am Boden deutlih ansteigt. Dieverringerte Ätzrate führt zu deutlih glatteren Seitenwänden mit steigendem Aspekt-verhältnis.Die Simulationsstudie wurde mithilfe der in dieser Arbeit entwikelten Simulations-software durhgeführt. Sie zeigt beispielhaft die Vorteile einer ganzheitlihen Plas-maätzsimulation gegenüber herkömmlihen experimentellen Methoden der Prozess-optimierung.Die Denition der simulierten Prozesse in einem Simulationsskript erlaubt jederzeitdie Wiederholung der virtuellen Experimente in kurzer Zeit mit gleihen oder ver-änderten Prozessparametern. Nah Bewertung und Vorauswahl simulierter Prozessekann die Anzahl der notwendigen physishen Experimente deutlih reduziert werden.10.4.1 Einuss von elektrisher AuadungBeim Ätzen von SOI-Wafern7 tritt der in Abshn. 3.3.4 beshriebene Auadungs-eekt ein. Um die entwikelten Ätz- und Depositionsmodelle unter dem Einussder elektrostatishen Auadung zu verizieren,8 wurden Experimente simuliert, diein der bereits beshriebenen Ätzanlage von Oxford Instruments Plasma Tehnolo-gy durhgeführt wurden. In diesen Experimenten wurde 10 µm breite Linien aufSOI-Wafern mit 20 µm diker Siliziumoberähe geätzt bis die unterliegende SiO2Shiht erreiht wurde. Das Gas-Chopping-Rezept bestand aus 17 Zyklen von De-position mit C4F8 und Ätzung mit SF6 und den Parametern
• 450 sm C4F8 4s, -5V DC-Bias, 24mTorr, 3750W ICP-Leistung,
• 800 sm SF6 7 s, -50V DC-Bias, 71mTorr, 4000W ICP-Leistung.Zunähst wurden Simulationen der Experimente ohne Berüksihtigung des Aua-dungseektes durhgeführt. In Abb. 10.18 ist der dabei entstandene nahezu senk-7SOI-Wafer (engl: Silion on insulator), sind Siliziumwafer mit einer eingebetteten SiO2-Shiht,die eine vergleihsweise dünne Siliziumshiht auf der Oberähe gegenüber dem restlihen Sub-stratmaterial elektrish isoliert.8Die Entwiklung von Modellen und Simulation der elektrostatishen Auadung von Proben istGegenstand einer parallel zu dieser Arbeit angefertigten Dissertation von V. Ishhuk.


















Abbildung 10.18 Vergleih von Gas-Chopping Simulationen mit und ohne Aua-dungssimulation auf SOI-Wafern. Abgebildet ist das nahezu senkrehte Prol, welhessih ohne Berüksihtigung der lokalen elektrostatishen Auadungen ergibt und dasnah unten hin verbreiterte Prol mit Auadung. Deutlih zu erkennen sind die mit a)markierten Beshädigungen der Seitenwandpassivierung durh abgelenkte Ionen und b)die Verbreiterung der Basis (Nothing, Simulation von V. Ishhuk).dener Ionen, aufzuladen und bildet ein ausgeprägtes positives Potential in der Mitteder Bodenähe aus (Abb. 10.19). Daraufhin kommt es zu einer starken seitlihenAblenkung der Ionen und einer Beshädigung der unteren Seitenwandpassivierung.Durh hemishes und ionenunterstütztes Ätzen kommt es zur Bildung von seitli-hen Einkerbungen (engl. noth), diese sind in Abb. 10.18 durh b) markiert.In Abb. 10.19 sind die Prolquershnitte der Gas-Chopping-Simulation und des kor-
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Abbildung 10.19 Vergleih von Simulation mit Potentiallinien und experimentellermittelten Ätzprol. Am Boden der isolierenden SiO2-Shiht bildet sih ein positivesPotential aus, welhes für eine Ablenkung der positiven Ionen zu den Seitenwändenhin verantwortlih ist (Simulation V. Ishhuk).respondierenden Experimentes gemeinsam mit den Potentiallinen der lokalen Auf-ladung dargestellt. Darin ist die Ausbildung eines positiven Potential am Boden derStruktur zu erkennen, welhes eine Ablenkung der Ionen zu den Seitenwänden hinbewirkt. Der Vergleih der experimentell ermittelten und mit der elektrostatishenAuadung simulierten Prole zeigen eine sehr gute Übereinstimmung (Abb. 10.19).10.5 ZusammenfassungIn diesem Kapitel wurde die Validierung der entwikelten Transportmodelle undderen Simulation durh Vergleih mit den Ergebnissen realer Ätzsimulationen erläu-tert.Zunähst wurden zwei phänomenologishe Oberähenreaktionsmodelle zur ionen-unterstützten Ätzung von Silizium im SF6-Plasma sowie ein empirishes Ätzmodellfür Photolake als Maskenmaterial vorgestellt.Die Anpassung der Reaktionskoezienten wurde mithilfe der experimentell ermit-




Abshlieÿend sollen noh einmal die wihtigsten Ergebnisse der Arbeit, ein Ausblikauf den weiteren Forshungsbedarf sowie das Potential für Weiterentwiklungen ge-geben werden.Im ersten Teil der Dissertation wurden zunähst die physikalishen Grundlagen sowiedie tehnishe Realisierung des Plasmaätzens in Vakuum-Ätzreaktoren beshrieben.Die speziellen Eigenshaften von ionisierten Gasen im Hohvakuum wurden erläutertund die darauf basierenden Verfahren zur mikrotehnishen Plasmastrukturierungvorgestellt. Der Shwerpunkt dieser Arbeit liegt dabei auf dem Transport von ge-ladenen und ungeladenen Reaktanden bei sehr niedrigen Drüken innerhalb vonMikrostrukturen und deren Interaktion mit der Probenoberähe.Im zentralen Teil der Arbeit wurde zunähst ein allgemeines Transportmodell fürTeilhen unter Vakuumbedingungen, in Analogie zu den Strahlungstransportmo-dellen, wie sie in der Computergrak Verwendung nden, aufgestellt. Das Modellwurde anshlieÿend auf die beiden Spezialfälle des Transports von Neutralen undIonen konkretisiert und neue Methoden der ezienten Berehnung entwikelt. Teh-niken aus der Computergrak wurden adaptiert, um die geometrishen Formfakto-ren, die Sihtbarkeitsbedingungen und die Reektionseigenshaften der Oberähenzu ermitteln. Der Transport von neutralen Reaktanden wurde mithilfe der Finiten-Elemente-Methode für nahezu beliebige Strukturen approximiert. Die Ergebnissedieser Entwiklung wurden auf der Konferenz Miro- & Nanoengineering Confe-rene (MNE) 2007 vorgestellt und im Anshluÿ veröentliht [110℄.Für die Berehnung der Ionentransports innerhalb von Mikrostrukturen wurde ei-ne gänzlih neuartige Methode entwikelt, die auf der stükweisen Approximation179
180der Flussdihte durh Polynome basiert und die gemeinsamen geometrishen Infor-mationen mit dem Neutralentransport kombiniert. Durh iterative Berehnung derTeilhenreexionen kann damit die rihtungsabhängige Flussdihte auf der gesamtenOberähe ezient und genau ermittelt werden.Im abshlieÿenden Teil dieser Dissertation wurde die tehnishe Realisierung derModelle, die innerhalb der entwikelten Simulationsumgebung implementiert wur-de, diskutiert. Der Entwurf und die Implementierung der Software wurden auf dieGesamtsimulation des Plasmaätzprozesses ausgerihtet. Die Integration von ma-kroskopishen Plasma- und mikroskopishen Topograesimulationen erlauben dieDurhführung virtueller Ätzexperimente am Simulator. Die Integration von Plasma-und Topograesimulation in der Simulationssoftware wurde auf der MNE-Konferenz2008 präsentiert und veröentliht [143℄. Durh eine strikte Modularisierung und dieBereitstellung von oenen Anwendungsshnittstellen können neue und modizierteModellimplementierungen einfah integriert werden.Die Verizierung und Parameterisierung der simulierten Modelle wurde durh ei-ne Reihe von Experimenten durhgeführt, die im abshlieÿenden Teil der Arbeitvorgestellt wurden. Aus den Ergebnissen der Experimente und dem Vergleih mitzugehörigen Simulationen wurden wihtige Erkenntnisse zur weiteren Verbesserungder Simulationsmodelle gewonnen.Die in dieser Arbeit von mir vorgestellten Modelle und Simulationen wurden 2009auf Einladung von Oxford Instruments Plasma Tehnology auf Workshops am La-wrene Berkeley National Laboratory (USA) und der Tehnishen Universität Eind-hoven (Niederlande), präsentiert.Im Verlauf der Entwiklung dieser Arbeit oenbarten sih mehrere wihtige Pro-blemstellungen, deren Klärung in den nähsten Jahren entsheidend für die weitereEntwiklung im Bereih der Simulation von Plasmastrukturierungsprozessen in derMikro- und Nanosystemtehnik sein wird.Die gröÿte Herausforderung einer integrierten Simulation besteht in der Identizie-rung und korrekten Modellierung der Vielzahl von Prozess-, Modell- und Simula-tionsparametern über alle Gröÿenskalen der Simulation. Weil viele der Parameterin nihtlinearer Beziehung zueinander stehen und auÿerdem innerhalb des Reaktorszeit- und ortsabhängig sind, ist eine Messung und Modellierung äuÿerst anspruhs-voll.Die Verbesserung der Plasma-, Randshiht- und Oberähenreaktionsmodelle so-
181wie die Integration weiterer Phänomene, wie z. B. die lokale elektrishe Auadung,Oberähenrauhigkeit und die Teilhendiusion an der Probenoberähe, sind wih-tige Shritte zu einer exakteren Simulation von Ätzprozessen. Mit dem Übergangvon Mikro- auf Nanostrukturen gewinnen diese Phänomene zunehmend gröÿere Be-deutung.Die gegenwärtige Beshränkung der Simulationssoftware auf lange parallele Graben-strukturen ist für die Entwiklung von Modellen und Algorithmen hilfreih, weil diezweidimensionale Betrahtung einer Shnittähe die Berehnung wesentlih ver-einfaht. Für praktishe Anwendungsfälle ist die Beshränkung auf Gräben jedohinadäquat, weil Probleme, die eine Simulation wirtshaftlih rehtfertigen, gröÿten-teils an komplizierten dreidimensionalen Strukturen auftreten. Die Erweiterung derSimulationssoftware auf dreidimensionale Strukturen ist daher notwendig.Der Übergang von zwei auf drei Dimensionen ist allerdings mit einem erheblihgröÿerem Rehenaufwand der Simulation verbunden. Während sih die physikali-shen Modelle des Plasmas, des Teilhentransportes und der Reaktion mit Oberä-hen kaum ändern, ist der geometrishe Berehnungsaufwand in drei Dimensionenungleih höher. Eine eziente Implementierung der Simulationssoftware, die Ver-wendung von spezialisierten Hardwareressouren  z. B. 3D-Grakhardware  undeine Beshleunigung durh Parallelisierung sollten zur weiteren Verbesserung derSimulationen beitragen.Basierend auf den Erkenntnissen und tehnishen Entwiklungen der letzten Jahrewird die Modellierung und omputergestützte Simulation von physikalish-tehnishenProzessen immer gröÿere Bedeutung erlangen.
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Thesen1. Niederdrukplasmen sind zum Ätzen und der Oberähenbehandlung kleinsterStrukturen geeignet. Die kapazitive oder induktive Erzeugung hat entsheiden-den Einuss auf die physikalishen Eigenshaften des Plasmas.2. Die Verteilung und Bewegung von neutralen und geladenen Plasmaspezies wirddurh Adsorption, Desorption, Reexion und physikalish-hemishe Reaktio-nen an Oberähen bestimmt.3. Die relevanten Reaktionen der Plasmaspezies mit den Oberähen sind dasSputtern, hemishes Ätzen, ionenunterstütztes Ätzen und die Plasma-Polymer-Deposition.4. Durh Computersimulation kann die räumlihe Verteilung der Spezies und dieEvolution der Mikrostrukturen während des Prozesses vorhergesagt werden.5. Für die Simulation der Mikrostrukturierung werden eziente Verfahren ausder Computergrak adaptiert und mit Hilfe der Finiten Elemente Methodeberehnet.6. Für die exakte Vorhersage der Form von Mikrostrukturen sind die geometri-shen Formfaktoren der Oberähen zueinander zu berehnen. Die ezienteApproximation der Formfaktoren ist mit dem entwikelten Verfahren durh-führbar.7. Der Transport ungeladener Spezies des Plasmas innerhalb von Mikrostruktu-ren ist durh Lambertshe-Reexion an Oberähen dominiert.8. Die Verteilung von Ionen wird durh direkten Ionenuss aus dem Plasma undspiegelnde Reexion an Oberähen bestimmt. Ein globales Strahlungsmodellund die eziente iterative Berehnung wurden in der Arbeit entwikelt.9. Die Simulation vershiedener Plasma-Material-Systeme wurde mit dem inte-grierten Plugin-Konzept der entwikelten Simulationssoftware realisiert. DieSoftware ermögliht sowohl die graphish-interaktive als auh eine skriptba-sierte Simulation von Prozessen.10. Die Verikation der entwikelten Modelle und die Validierung der Simula-tionssoftware erfolgt durh Vergleih von Simulationen mit realen Ätz- undDepositionsexperimenten in drei Plasmareaktoren.
